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Kasviuutteet sisältävät monia erilaisia kemiallisia yhdisteitä. Kasvit tuottavat niille 
välttämättömien primaarimetaboliittien lisäksi suuren määrän muita yhdisteitä. Näitä 
yhdisteitä kutsutaan sekundaarimetaboliiteiksi. Sekundaarimetaboliitit ovat värillisiä, 
tuoksuvia ja maistuvia yhdisteitä (Murray ym. 1982). Yleensä sekundaarimetaboliitit 
ovat jokaiselle kasvilajille ominaisia (Schulz ja Baranska 2007). Esimerkkikasviksi 
tähän tutkimukseen valikoitui sarjakukkaiskasvien heimoon kuuluva suoputki, joka 
tuottaa sekundaarimetaboliitteinaan esimerkiksi furanokumariineja. Kuuden 
furanokumariinin lisäksi tutkimuksessa käytettiin vertailuaineina kasveissa yleisesti 
esiintyviä fenolisia happoja sekä flavonoideja.   
 
Kasviuutteiden analysointiin on käytössä useita eri menetelmiä. Perinteisesti on käytetty 
nestekromatografiaa (LC), mikä voi olla aikaa vievää ja liuotinkulutus voi olla suurta 
(Watson 2005). Myös ohutkerroskromatografiaa (TLC) voidaan käyttää uutteiden 
sisältämien yhdisteiden erotukseen. Kasviuutteiden koostumuksen määritykseen ja 
niiden sisältämien yhdisteiden tunnistukseen voidaan käyttää useita spektrometrisia 
analyysimenetelmiä. Käytettyjä menetelmiä ovat ultraviolettispektroskopia (UV), 
infrapunaspektroskopia (IR), ydinmagneettinen resonanssispektroskopia (NMR) ja 
massaspektrometria (MS). Infrapunaspektroskopia Fourier-laitteita käytettäessä on 
erittäin nopea menetelmä (Williams ja Fleming 1995). ATR-liitännäiseen yhdistettynä 
on mahdollista analysoida erilaisia näytteitä, joita ei perinteisellä 
infrapunaspektroskopialla pystytä tutkimaan (Willard ym. 1974). ATR-menetelmällä 
myös näytteen valmistus on helppoa ja liuotinkulutus vähäistä (Bugay ja Findley 2001). 
Suoputken kasvinosien metanoliuutteista ja puhdasaineiden liuoksista mitattiin FTIR-
spektrit käyttäen ATR-tekniikkaa. Suoputken uutenäytteitä pyrittiin luokittelemaan 
keräyspaikan tai niiden sisältämien kumariinien pitoisuuksien perusteella. 
 
FTIR-spektroskopia yhdistetään usein tilastollisiin monimuuttuja-analyyseihin. 
Monimuuttujamenetelmien avulla on mahdollista luokitella näytteitä spektrien 
sisältämän tiedon perusteella. Haihtuvia öljyjä tuottavista kasveista on onnistuneesti 
tunnistettu niiden sisältämät pääyhdisteet ja luokiteltu kasvit niiden geneettisen taustan 




Myös unikkokasveja on pystytty luokittelemaan korkean ja alhaisen 
alkaloidipitoisuuden kasveihin spektroskopiaa ja monimuuttuja-analyyseja yhdistämällä 
(Schulz ym. 2004b). Tässä tutkimuksessa käytettiin klusterianalyysia ja 
pääkomponenttianalyysia suoputken uutenäytteiden ja puhdasaineiden spektrien 








Elektromagneettisen säteilyn infrapuna-alue (IR) voidaan jakaa kolmeen osaan (Watson 
2005). Aaltolukualue 200–10 cm-1 kuuluu kaukaiseen alueeseen, aaltolukualue 4000–
200 cm
-1
 on keskialuetta ja aaltolukualue 12500–4000 cm-1 kuuluu lähialueeseen. 
Alueet on esitetty Taulukossa 1.  
 
Taulukko 1. Infrapuna-alueen jako kolmeen osaan ja alueiden aallonpituus- (µm), 
aaltoluku- (cm
-1
) ja energia-alueet (eV=elektronivoltti) (Watson 2005). 
Infrapuna-alueet 
Vaihteluväli 
Kaukainen alue Keskialue Lähialue 
Aallonpituusalue 50–1000 µm 2.5–50 µm 0.5–2.5 µm 
Aaltolukualue 200–10 cm-1 4000–200 cm-1 12500–4000 cm-1 
Energia-alue 0.025–0.0012 eV 0.5–0.025 eV 1.55–0.5 eV 
 
Aaltoluku on aallonpituuden käänteisluku (Pavia ym. 2009). Aallonpituus on 
käänteisesti verrannollinen värähtelytaajuuden kanssa ja energia on suoraan 
verrannollinen taajuuden kanssa. Aaltoluku on siten suoraan verrannollinen sekä 
värähtelytaajuuden että energian kanssa 
 
ν = , 
missä ν on taajuus, c on valon nopeus ja λ on aallonpituus. 
 
E = hν, 
missä E on kokonaisenergia, h Planck´n vakio ja ν taajuus. 
 
Elektromagneettisen säteilyn absorptio spektrin infrapuna-alueella johtaa muutoksiin 
molekyylien värähtelyenergiassa (Fifield ja Kealey 1995). Energian muutokset 
vastaavat tyypillisesti aaltolukualuetta 4000–250 cm-1. Spektroskopiassa molekyylia 
säteilytetään koko infrapunataajuusalueella, mutta molekyyli absorboi vain tiettyjä 




Molekyylin sidoksen luonnollinen värähdystaajuus saadaan laskettua Hooken laista 
johdetulla värähtelevien jousien yhtälöllä (Pavia ym. 2009) 
 
ν¯   =    
 
missä ν¯   on taajuus ilmoitettuna cm-1, c on valon nopeus, K on voimavakio ja µ on 
redusoitu massa, joka saadaan laskettua yhtälöllä 
 
µ = , 
 
missä m1 ja m2 ovat atomien massat grammoina. Voimavakio K vaihtelee molekyylin 
sidoksen mukaan (Pavia ym. 2009). Voimavakio on suurempi vahvoilla sidoksilla ja ne 
värähtelevät korkeammilla taajuuksilla kuin heikot sidokset. Kolmoissidokset ovat 
vahvempia kuin kaksoissidokset ja kaksoissidokset vahvempia kuin yksinkertaiset 
sidokset. Suurempimassaisten atomien muodostamien molekyylien sidokset 
värähtelevät alemmilla taajuuksilla kuin pienempimassaisten atomien muodostamien 
molekyylien sidokset.   
 
Infrapunaspektroskopian näkökulmasta molekyylin yhdistävät jousien lailla 
käyttäytyvät sidokset (Watson 2005). Yksinkertaisimmin kahden eri atomin 
muodostamaa molekyyliä voidaan ajatella kahtena värähtelevänä massana, jotka jousi 
yhdistää (Pavia ym. 2009). Jotta elektromagneettisesta säteilystä johtuva sähköinen 
komponentti reagoisi molekyylin sidoksen kanssa, täytyy sidoksessa olla 
dipolimomentti (Watson 2005). Symmetriset molekyylit eivät absorboi 
infrapunasäteilyä, sillä niillä ei ole dipolimomenttia. Absorboidakseen infrapunasäteilyä 
molekyylissa täytyy tapahtua muutos dipolimomentissa tietyn värähtelyn aikana (Fifield 
ja Kealey 1995). Jos muutokset dipolimomentissa ovat pieniä, tuottavat ne vain 
heikkoja absorptiovyöhykkeitä spektriin (Willard ym. 1974). Tällaiset heikot 
vyöhykkeet ovat tyypillisiä suhteellisen polaarittomille ryhmille. Polaarisia 
funktionaalisia ryhmiä sisältävät molekyylit, joissa on vähän symmetriaa, omaavat 
vahvan infrapunaspektrin (Fredericks ym. 2004). Karbonyyliryhmässä on pysyvä 
dipolimomentti ja siitä tulee vahva absorptiovyöhyke. Karbonyylivyöhyke on usein 




molekyyli voi värähdellä monin eri tavoin (Watson 2005). Infrapuna-aktiivisia 
värähtelytapoja ovat venytys- ja taivutusvärähtelyt (Pavia ym. 2009). Venytysvärähtelyt 
voivat olla symmetrisiä tai epäsymmetrisiä ja taivutusvärähtelytapoja on useita erilaisia. 
Epäsymmetriset venytysvärähtelyt tapahtuvat korkeammilla taajuuksilla kuin 
symmetriset venytysvärähtelyt ja venytysvärähtelyt tapahtuvat korkeammilla 
taajuuksilla kuin taivutusvärähtelyt. Erilaisia värähtelytapoja on esitetty Kuvassa 1. 
Suurin osa värähtelyistä yli 1500 cm
-1 
alueella johtuu funktionaalisista ryhmistä ja ne 
ovat siis yhteisiä useille yhdisteille (Williams ja Fleming 1995). Alle 1500 cm
-1 
alueella 
on havaittavissa yleensä useita eri vyöhykkeitä. Nämä ovat tyypillisiä vain tutkitulle 
yhdisteelle ja siksi tätä aaltolukualuetta kutsutaan sormenjälkialueeksi. Funktionaalisten 
ryhmien värähtelytaajuuksia on esitetty Taulukossa 2.  
 
 
Kuva 1. Infrapunaspektroskopiassa tapahtuvia venytys- ja taivutusvärähtelyjä (Intertek 
Plastics Technology Laboratories, 2011). 
 
Tasossa tapahtuvat venytysvärähtelyt 
Epäsymmetrinen Symmetrinen 
Tasossa tapahtuvat taivutusvärähtelyt 
Keinuva 
Heiluva Kiertyvä 





Taulukko 2. Funktionaalisten ryhmien värähtelytavat, absorptiovyöhykkeiden taajuudet 
sekä vyöhykkeiden intensiteetit (mukaillen Pavia ym. 2009). 
Funktionaalisten ryhmien absorptiotaajuudet 






C–H alkaanit  venytys 3000–2850 vahva 
 alkaanit –CH3  taivutus 1450 ja 1375 keskivahva 
 alkaanit –CH2–  taivutus 1465 keskivahva 
 alkeenit venytys 3100–3000 keskivahva 
 alkeenit tasosta ulos taivutus 1000–650 vahva 
 aromaattiset venytys 3150–3050 vahva 
 aromaattiset tasosta ulos taivutus 900–690 vahva 
 alkyynit venytys noin 3300 vahva 
 aldehydit  2900–2800 heikko 
 aldehydit  2800–2700 heikko 
C═C alkeenit  1680–1600 keskivahva-
heikko 
 aromaattiset  1600 ja 1475 keskivahva-
heikko 
C≡C alkyynit  2250–2100 keskivahva-
heikko 
C═O aldehydi  1740–1720 vahva 
 ketoni  1725–1705 vahva 
 karboksyylihappo  1725–1700 vahva 
 esteri  1750–1730 vahva 
 amidi  1680–1630 vahva 
 anhydridi  1810 ja 1760 vahva 
 happokloridi  1800 vahva 
C–O alkoholit, eetterit, esterit, 
karboksyylihapot, anhydridit 
 1300–1000 vahva 
O–H alkoholit, fenolit, vapaa  3650–3600  keskivahva 
 alkoholit, fenolit, vetyyn 
sitoutuneet 
 3400–3200 keskivahva 
 karboksyylihapot  3400–2400 keskivahva 
N–H primaariset ja sekundaariset 
amiinit ja amidit 
venytys 3500–3100 keskivahva 
 primaariset ja sekundaariset 
amiinit ja amidit 
taivutus 1640–1550 keskivahva-vahva 
C–N amiinit  1350–1000 keskivahva-vahva 
C═N imiinit ja oksiimit  1690–1640 heikko-vahva 
C≡N nitriilit  2260–2240 keskivahva 
N═O nitro (R–NO2)  1550 ja 1350 vahva 
S–H merkaptaanit  2550 heikko 
S═O sulfoksidit  1050 vahva 
 sulfonit, sulfonyylikloridit, 
sulfaatit, sulfonamidit 
 1375–1300 ja 
1350–1140 
vahva 
C–X fluoridi  1400–1000 vahva 
 kloridi  785–540 vahva 








Jokaiselle infrapuna-alueelle tarvitaan eri säteilylähde, optiset instrumentit sekä 
detektorit (Willard ym. 1974). Käytössä on kahdenlaisia laitteita infrapunaspektrin 
mittaamiseen (Watson 2005). Hajottavat eli dispersiiviset laitteet käyttävät 
monokromaattoria jokaisen aaltoluvun valintaan. Kun säteily menee näytteen läpi, 
monitoroidaan jokaisen aaltoluvun intensiteettiä yksi kerrallaan. Fourier-muunnos (FT)-
laitteet käyttävät interferometria. Fourier-laitteissa on interferometrinen modulaattori, 
joka useimmissa laitteissa perustuu Michelsonin interferometriin (Fredericks ym. 2004). 
Tämä modulaattori sisältää kiinteän peilin, liikkuvan peilin ja optisen säteen jakajan. 
Lähteestä tullut säteily ohjataan säteen jakajan läpi (Colthup ym. 1975). Jakaja päästää 
puolet säteilystä liikkuvalle peilille ja heijastaa toisen puolen kiinteälle peilille. Säteet 
heijastuvat takaisin omista peileistään ja yhdistyvät uudelleen säteen jakajalla. 
Yhdistetty säde heijastuu näytettä kohti ja siitä detektorille, minkä tuloksena saadaan 















Fourier-muunnos muuntaa interferogrammin absorption intensiteettiä aaltoluvun 
funktiona kuvaavaksi spektriksi (Williams ja Fleming 1995). Kuvassa 3 on esitetty 
interferogrammi ja spektri. Fourier-muunnoksen tuloksena saatu spektri vastaa 
tavallisella hajottavalla instrumentilla saatua spektriä. 
 
 
Kuva 3. Interferogrammin muuntaminen spektriksi (The University of Warwick, 
Department of Physics, 2010). 
 
FTIR (Fourier-muunnos infrapuna)-spektroskopialla on monia etuja perinteiseen IR-
spektroskopiaan verrattuna (Williams ja Fleming 1995). Jokaista aaltolukua ei tarvitse 
skannata erikseen, vaan koko haluttu aaltolukualue pystytään mittaamaan muutamassa 
sekunnissa. FTIR-spektroskopialla voidaan lisäksi saavuttaa korkea resoluutio 
menettämättä menetelmän herkkyyttä. 
 
Perinteisesti infrapunaspektroskopiassa on ollut käytössä kolme erilaista näytteen 
valmistustapaa (Watson 2005). Nestemäinen näyte voidaan ajaa kalvona kahden 
natriumkloridi- tai kaliumkloridilevyn välissä. Tätä menetelmää voidaan käyttää myös 
kiinteille näytteille, mutta silloin kiinteä aine täytyy jauhaa tahnaksi nestemäisen 
matriisin kanssa. Kiinteä näyte voidaan myös hiertää jauheeksi kaliumbromidin tai 
kaliumkloridin kanssa. Jauheesta puristetaan levy ja sen infrapunaspektri mitataan. 
Orgaanisessa liuottimessa olevien nestemäisten näytteiden tai liuosten infrapunaspektri 
voidaan mitata laittamalla näytettä lyhyen aallonpituuden natrium- tai kaliumbromidista 
valmistettuun kyvettiin. Vettä sisältäville näytteille tätä menetelmää ei kuitenkaan voida 










ATR (attenuated total reflectance) eli heikennetty kokonaisheijastus. Hajotetun 
heijastuksen menetelmässä kiinteä näyte hierretään kaliumbromidin kanssa, mutta siitä 
ei puristeta levyä. Jauhetta laitetaan metalliseen astiaan, joka asetetaan säteen reitille. 
ATR-menetelmässä näyte laitetaan ohuen ja tasaisen prismaattisen kristallin pinnan 
kanssa kosketuksiin (Fifield ja Kealey 1995). Säteily kulkee läpi tämän kristallin. Kun 
säde ohjataan kristallin toiseen päähän oikeassa tulokulmassa, tapahtuu useita sisäisiä 
heijastuksia ennen kuin säde tulee ulos kristallin toisesta päästä ja menee spektrometrin 
läpi detektorille. Jokaisella heijastuksella säde läpäisee muutaman mikrometrin 
syvyydellä näytteen pinnan. Syvyys, millä säde läpäisee näytteen, on riippumaton 
näytteen paksuudesta (Willard ym. 1974). Säteen intensiteetti heikentyy näytteen 
absorptio-ominaisuuksien mukaan ja absorptiospektri voidaan tallentaa (Fifield ja 
Kealey 1995).  
 
Infrapunaspektroskopian käyttö kvalitatiivisena analyysityökaluna on laajentunut ja 
monipuolistunut ATR-tekniikan myötä (Willard ym. 1974). Spektri voidaan mitata 
monista näytteistä, joita ei normaalimenetelmin voida tutkia. Spektrin ulkonäkö riippuu 
taittokykyindeksien eroista heijastavan kristallin ja säteilyä absorboivan kohdan välillä 
sekä säteen tulokulmasta. Suhteellisen korkean taittokykyindeksin omaavat heijastavat 
kristallit ovat käytössä hyviä. ATR-tekniikka edellyttää hyvin vähän näytteen 
valmistusta ja riittää vain että näyte pääse kosketuksiin kristallin kanssa (Bugay ja 
Findley 2001). Näytteiden asettamisen välillä on tärkeää huolehtia riittävästä kristallin 
puhdistuksesta, jotta vältettäisiin ristikontaminaatio.  
 
1.2. Spektrien manipulointi 
 
Spektroskopian avulla saatujen tietojen käsittely voi vaatia erilaisia 
esikäsittelymenetelmiä (Lavine ja Davidson 2006). Normalisointi on yksi menetelmä, 
jonka avulla data voidaan muuttaa asteittaiseksi. Normalisointiin kuuluu jokaisen 
datavektorin komponenttien summan asettaminen samoin mielivaltaisen vakion 
suhteen. Infrapunaspektroskopiassa datavektorit normalisoidaan yksikköpituuteen. 
Tämä saavutetaan jakamalla jokainen datavektori vektorin luovien komponenttien 




vaihtelu, mikä johtuu esimerkiksi erilaisesta näytekoosta tai näytteen konsentraatiosta. 
Normalisoimalla voidaan saada aikaan myös riippuvuutta muuttujien välille, millä voi 
olla vaikutusta tutkimustuloksiin.   
 
Derivointi on myös yksi datan esikäsittelymenetelmä (Gemberline 2006). Ottamalla 
derivaatta jatkuvasta funktiosta on mahdollista poistaa pohjaviivan tasoitukset, sillä 
vakion derivaatta on nolla. Derivoimalla spektrin vyöhykkeistä tulee kapeampia ja 
terävämpiä. Nollan leikkauspisteitä voidaan käyttää alkuperäisen vyöhykkeen paikan 
määritykseen. 2. kertaluvun derivointi poistaa vakion ja lineaarisen pohjaviivan 
(Varmuza ja Filzmoser 2009). Derivointi tehdään jokaiselle datavektorille erikseen. 
Usein käytössä oleva derivointimenetelmä on Savitzky-Golayn metodi, mikä on 





Suoputki eli Peucedanum palustre (L.) Moench on Apiaceae-heimoon kuuluva kasvi. 
Sarjakukkaiskasvit ovat yksi-, kaksi- tai monivuotisia ruohoja (Hämet-Ahti ym. 1998). 
Niiden varsi on ontto ja nivelten kohdalta täyteinen. Lehdet ovat kierteisesti asettuneet 
ja ne ovat liuskaisia tai kerrannaisia. Lehtien kanta on tuppimainen. 
Sarjakukkaiskasvien kukinto on sarja tai kerrannaissarja ja pää- ja pikkusarjoissa on 
usein tukilehtien muodostama suojus. Kukat ovat tavallisesti kaksineuvoisia ja niiden 
verhiö, teriö ja hetiö ovat viisilehtisiä. Verholehdet ovat erikokoisia ja usein 
surkastuneita tai puuttuvat kokonaan. Hedelmät ovat kaksilohkoisia lohkohedelmiä ja 
usein joko sivuilta tai selkäpuolelta litteitä. Hedelmien lohkot eli hedelmykset ovat 
tavallisesti kiinni keskipatsaassa ja ne ovat yleensä viisiharjuisia. Harjujen välissä on 
usein yksi tai useampia öljytiehyitä. Sarjakukkaiskasvien tunnistamisessa kukinto-, 
kukka- ja hedelmätuntomerkit ovat tärkeitä.     
 
Suoputki on kaksivuotinen ruohokasvi (Hämet-Ahti ym. 1998). Suomessa se kasvaa 
50–100 senttimetriä pitkäksi ja on lähes kalju. Sen varsi on haarova, särmikäs ja ontto 




kolmionmuotoinen ja 2–4 kertaa parilehdykkäinen (Hämet-Ahti ym. 1998). Lehdykät 
ovat pariliuskaisia ja liuskat ovat 5–10 millimetriä pitkiä sekä tasasoukkia, ehytlaitaisia 
ja mustakärkisiä. Lehtiruoto on 2–3 millimetriä leveä ja laajentuu pohjasta (Meredith ja 
Grubb 1993). Nuorten kasvien rikkoutuneesta kudoksesta erittyy maitomaista, tahmeaa 
nestettä. Kukintojen pää- ja pikkusarjat ovat suojuksellisia ja kukan teriö on valkoinen 
ja kukka on halkaisijaltaan 2–3 millimetriä (Meredith ja Grubb 1993; Hämet-Ahti ym. 
1998). Suoputken hedelmä on 4–5 millimetriä pitkä ja selkäpuolelta litteä ja soikea 
(Hämet-Ahti ym. 1998). Hedelmän reunaharjuissa on paksu siipipalle ja selkäharjut 
ovat leveitä sekä siipipalteettomia. Suoputki on esitetty Kuvassa 4. 
 
 





Euroopassa suoputki kasvaa Britanniasta ja Ranskasta aina Uralin ja Altain vuoristoon 
Keski-Aasiaan asti (Meredith ja Grubb 1993). Sitä tavataan myös Suomessa ja muualla 
Skandinaviassa sekä Italiassa ja Bulgariassa. Portugalissa, Espanjassa, Albaniassa, 
Kreikassa ja Turkissa sitä ei tavata. Suomessa suoputki kasvaa märillä ja kosteilla 
rantaniityillä, rantapensaikoissa, lampien nevareunuksilla, vetisissä korvissa, märissä 
ojissa, rantakallioiden raoissa ja ulkosaaristossa kalliosoistumissa (Hämet-Ahti ym. 
1998). Suoputkea tavataan pohjoisinta Suomea lukuun ottamatta koko Suomessa ja 
pohjoisessa satunnaisesti uustulokkaana. Kansanlääkinnässä suoputken juurta on 
käytetty hinkuyskän ja lihaskouristusten hoidossa (Hoppe 1975). Rohdosta on käytetty 
myös epilepsian hoidossa.  
 
Sarjakukkaiskasveissa on kumariineja ja usein niitä on kasveissa monimutkaisina 
seoksina (Murray ym. 1982). Taulukossa 3 on esitetty suoputkesta tunnistetut 
kumariinit ja kasvinosat, mistä ne on eristetty.  
 
Taulukko 3. Peucedanum palustre (L.) Moench-kasvista eristetyt ja tunnistetut 
kumariinit (mukaillen Eeva ym, julkaisematon taulukko, 2010). 
Yhdiste Esiintyminen Viite 
Aeskuletiini lehdet Meredith ja Grubb 1993 
Apteriini juuret, kukinnot Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Bergapteeni juuret Murray ym. 1982 
Imperatoriini juuret, kukinnot, hedelmät Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Isobyakangelisiiniangelaatti juuret, varret, lehdet, kukinnot, 
hedelmät 
Vuorela ym. 1988, Hadaček 1989, 
Eeva ym. 2004 
Isoimperatoriini juuret, kukinnot, hedelmät Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Iso-oksipeusedaniini hedelmät Murray ym. 1982 
Isopeulustriini juuret, kukinnot, hedelmät Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Isopimpinelliini juuret, kukinnot Eeva ym. 2004 
Kolumbianadiini juuret, kukinnot, hedelmät Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Kolumbianadiinioksidi juuret, kukinnot, hedelmät Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Ostrutoli juuret, varret, lehdet, kukinnot, 
hedelmät 
Murray ym. 1982, Hadaček 1989, 
Eeva ym. 2004 
Oksipeusedaniini juuret, lehdet, kukinnot, 
hedelmät 
Murray ym. 1982, Hadaček 1989, 
Eeva ym. 2004 
Oksipeusedaniinihydraatti juuret, kukinnot Murray ym. 1982, Eeva ym. 2004 
Peusedaniini juuret, hedelmät Murray ym. 1982 
Peulustriini juuret, varret, lehdet, hedelmät Murray ym. 1982, Hadaček 1989 
Pimpinelliini juuret Eeva ym. 2004 
Umbelliferoni lehdet Meredith ja Grubb 1993 





Näistä suoputken sisältämistä kumariineista kokeellisen osan tutkimukseen valittiin 
vertailuaineiksi viisi furanokumariinia. Lisäksi tutkimukseen otettiin mukaan 
furanokumariini ksantotoksiini, jota esiintyy muissa Peucedanum-lajeissa (Murray ym. 
1982). Muita tutkimuksessa käytettyjä puhdasaineita olivat neljä fenolista happoa sekä 
kaksi flavonoidia. Kahdesta Peucedanum-lajista on analysoitu kvantitatiivisesti nämä 
neljä fenolista happoa, joista klorogeenihappoa oli lajien hedelmissä eniten (Skalicka-
Woźniak ja Głowniak 2008). Flavonoidit ovat luonteenomaisia putkilokasveille, joihin 
myös suoputki kuuluu (Murray ym. 1982). Flavonoideista tutkimukseen sisällytettiin 
kversetiini ja rutiini. Suoputken haihtuvista öljyistä johtuu sen tyypillinen tuoksu ja 
maku (Meredith ja Grubb 1993). Suoputken juuriöljystä on tunnistettu 68 yhdistettä, 
joista suurin osa oli terpenoideja (Schmaus ym. 1989). Hedelmän haihtuva öljy sisälsi 
pääasiassa limoneenia ja varsiöljyssä oli eniten α-pineenia. Lehtiöljystä suurin osa oli 
monoterpeenihiilivetyjä ja seskviterpeenihiilivetyjä. Lehtiöljyssä oli myös 7 % 
alifaattisia alkoholeja ja estereitä ja lehtiöljyn tuoksu tuleekin cis-3-heksenolista ja sen 





Kumariini-nimi tulee kansankielisestä tonkapapua tarkoittavasta sanasta coumarou 
(Murray ym. 1982). Tonkapavusta kumariinin eristi ensimmäisenä Vogel vuonna 1820. 
Suurin osa luonnossa esiintyvistä kumariineista on eristetty korkeammista kasveista. 
Etenkin Apiaceae- ja Rutaceae-heimojen kasveista kumariineja on löydetty runsaasti ja 
niitä esiintyy korkeampien kasvien kaikissa kasvinosissa. Kasveissa kumariinit ovat 
usein seoksina tai yhdistelminä sokerien kanssa glykosideina. Eniten kumariineja on 
kasvien hedelmissä ja seuraavaksi eniten juurissa. Kasvien kumariinipitoisuuksiin 
voivat vaikuttaa mm. vuodenaikojen vaihtelut, maantieteellinen sijainti sekä maaperän 
koostumus.   
 
Kumariinit ovat bentso-α-pyroneita eli 2-hydroksi-Z-kanelihapon laktoneita (Murray 
ym. 1982). Kumariineissa on kaikissa kahta kumariinia lukuun ottamatta happiatomi 
sitoutuneena yhteen tai useampaan kumariinirungon vapaaseen paikkaan. Monilla 




happiatomiin tai kumpaankin. Kumariinit luokitellaan neljään eri ryhmään. 
Ensimmäisen ryhmän muodostavat yksinkertaiset kumariinit, joihin kuuluvat kumariini 
ja sen johdokset sekä niiden glykosidit. Toiseen ryhmään kuuluvat furanokumariinit ja 
kolmanteen ryhmään pyranokumariinit. Neljännen ryhmän muodostavat 
pyronirenkaaseen substituoidut kumariinit kuten 4-hydroksikumariinit. Monille 
kumariineille on annettu triviaalinimet. Nämä nimet on yleensä johdettu näitä 
kumariineja sisältävien kasvien suku- tai lajinimistä tai näitä yhdistelemällä.     
 
Furanokumariinit jaetaan lineaarisiin ja angulaarisiin furanokumariineihin (Murray ym. 
1982). Lineaarisissa furanokumariineissa furaanirengas on sitoutuneena 
bentseenirenkaan hiiliin asemissa 6 ja 7 (Bruneton 1999). Angulaarisissa 
furanokumariineissa furaanirengas on bentseenirenkaan hiilissä 7 ja 8. 
Furanokumariineissa on substituentti yhdessä tai useammassa jäljelle jääneessä 
bentsenoidiasemassa (Murray ym. 1982). Seuraavaksi käsitellään tarkemmin 
kokeellisen osan tutkimukseen vertailuaineiksi valittujen viiden lineaarisen 
furanokumariinin bergapteenin, ksantotoksiinin, imperatoriinin, isoimperatoriinin ja 
oksipeusedaniinin sekä angulaarisen furanokumariinin pimpinelliinin biologisia 





Kuva 5. Kokeellisen osan tutkimuksessa käytettyjen furanokumariinien rakennekaavat. 
 
Furanokumariineista osa on valolle herkistäviä yhdisteitä (Bruneton 1999). Lineaarisilla 
furanokumariineilla tämä ominaisuus on voimakas, mutta angulaaristen 
furanokumariinien valolle herkistävä ja toksinen vaikutus on heikko (Murray ym. 1982; 
Bruneton 1999). Furanokumariineista psoraleeneja on laajalti käytetty psoriasiksen ja 
vitiligon PUVA (psoraleeni ja ultraviolettivalo aallonpituudella 320-340 nanometriä)-
hoidoissa (McNeely ja Goa 1998). PUVA-hoidossa potilaalle annostellaan iholle tai 
suun kautta psoraleenia ja altistetaan sen jälkeen UVA-valolle (Kitamura ym. 2005). 
Eniten käytetty psoraleeni on 8-metoksipsoraleeni eli ksantotoksiini (Conconi ym. 
1998). Myös bergapteenia eli 5-metoksipsoraleenia on onnistuneesti käytetty näiden 
ihosairauksien hoidoissa (McNeely ja Goa 1998). Furanokumariinien käyttö PUVA-
hoidoissa perustuu niiden valoreaktiivisuuteen (Kitamura ym. 2005). UVA-valolla 




kahdesta kohtaa ja tuloksena muodostuu ristisidoksia DNA:n pyrimidiiniemästen 
kanssa.  
 
Furanokumariinien anti-inflammatorista vaikutusta on tutkittu selvittämällä niiden 
vaikutusta typpioksidin tuotantoon (Wang ym. 2000). Pimpinelliini, ksantotoksiini ja 
oksipeusedaniini estivät typpioksidin tuotantoa yli 50 %. Isoimperatoriinin estovaikutus 
oli heikompi ja bergapteeni ei estänyt lainkaan typpioksidin tuotantoa. Pimpinelliini esti 
lisäksi korkeammalla konsentraatiolla myös indusoituvan typpioksidisyntaasin (iNOS) 
ekspressiota. Tulosten perusteella angulaaristen furanokumariinien todettiin olevan 
lineaarisia tehokkaampia typpioksidin estäjiä. 
 
Furanokumariineilla on antituumoriaktiivisuutta (Murray ym. 1982). Niiden 
antiproliferatiivista eli solujen jakautumista estävää vaikutusta on tutkittu 
syöpäsolulinjoilla (Sigurdsson ym. 2004; Kim ym. 2007). Väinönputken (Angelica 
archangelica L.) hedelmistä valmistetun tinktuuran ja tinktuuran pääyhdisteiden solujen 
jakautumista estävää vaikutusta tutkittiin haimasyöpäsolulinjalla (Sigurdsson ym. 
2004). Tinktuura ja sen pääyhdisteet imperatoriini ja ksantotoksiini estivät 
annosriippuvaisesti solujen jakautumista. Tinktuurasta tunnistettiin lisäksi 
furanokumariinit isoimperatoriini, oksipeusedaniini ja bergapteeni. Isoimperatoriini, 
imperatoriini ja oksipeusedaniini osoittautuivat sytotoksisiksi viidellä eri 
syöpäsolulinjalla vaikutusta tutkittaessa (Kim ym. 2007). Solujen jakautumista estävä 
vaikutus oli annosriippuvainen. Oksipeusedaniinin tehoa on tutkittu myös 
eturauhassyöpäsolulinjalla (Kang ym. 2009). Oksipeusedaniini esti syöpäsolujen kasvua 
annosriippuvaisesti ja oli sytotoksinen. Apoptoottisten solujen määrä lisääntyi 
oksipeusedaniinin annosta nostettaessa.        
 
Furanokumariineilla on myös antimikrobiaktiivisuutta (Murray ym. 1982). Viiden 
furanokumariineja sisältävän kasvin etanoliuutteiden antimikrobiaktiivisuuksia on 
tutkittu (Ozçelik ym. 2004). Lisäksi puhdasaineista tutkittiin bergapteenin ja 
ksantotoksiinin aktiivisuuksia. Furanokumariineja sisältävillä kasviuutteilla oli 
korkeammat antimikrobiaktiivisuudet, mutta vain yhdellä kasviuutteella oli selvää 




vastaavat kontrollin kanssa kaikkia tutkimuksessa käytettyjä mikro-organismeja 
vastaan. Kumariineja sisältävien Suomessa kasvavien kasvien metanoliuutteiden 
antimikrobiaktiivisuutta on myös selvitetty (Ojala ym. 2000). Samalla tutkittiin myös 
valikoitujen kumariinien antimikrobiaktiivisuutta. Seitsemän kasvin lehtiuutteiden ja 
puhdasaineiden vaikutuksia tutkittiin bakteereihin, hiivoihin ja homeeseen. Lisäksi 
selvitettiin uutteiden ja puhdasaineiden vaikutuksia kasveille patogeenisiä sieniä 
vastaan. Lehtiuutteiden ja kumariinien antimikrobiaktiivisuus bakteereja, hiivoja ja 
hometta vastaan oli heikko. Kumariineista ksantotoksiinilla havaittiin selvää 
antimikrobiaktiivisuutta hiivaa vastaan. Suurin osa lehtiuutteista esti kasveille 
patogeenisten sienten kasvua ja suoputken lehtiuutteella oli aktiivisuutta useimpia sieniä 
vastaan. Yhden sienen kasvua kaikki lehtiuutteet lisäsivät. Puhdasaineina käytettyjen 
kumariinien sienten kasvua estävä vaikutus oli heikko. Ksantotoksiini esti yhden sienen 
kasvua vahvasti ja bergapteeni lisäsi yhden sienen kasvua. Angelica lucida L.-kasvin 
raakauutteiden ja kasvista eristettyjen kumariinien antimikrobiaktiivisuuksia on tutkittu 
(Widelski ym. 2009). Aktiivisuuksia tutkittiin valikoituja bakteereja, kahta suun 
patogeeniä ja kolmea ihmiselle patogeenistä hiivasientä vastaan. Uutteilla havaittiin 
kohtalaista aktiivisuutta bakteereja ja suun patogeenejä vastaan. Bakteerien herkkyys 
kumariineja kohtaan oli vastaava, mutta suun patogeenejä vastaan imperatoriini ja 
isoimperatoriini osoittautuivat aktiivisimmiksi. Hiivasieniä vastaan sekä kasviuutteet 
että kumariinit olivat inaktiivisia.   
 
Kumariinien kykyä estää asetyylikoliiniesteraasia on myös tutkittu (Kang ym. 2001). 
Angelica gigas Nakai-kasvista eristettiin kumariineja ja niiden inhibitorista aktiivisuutta 
tutkittiin. Tehokkaimmaksi entsyymin estäjäksi osoittautui pyranokumariini desursinoli. 
Myös isoimperatoriini ja ksantotoksiini inhiboivat asetyylikoliiniesteraasia, mutta 
niiden estovaikutus oli desursinolia heikompi. Myös Peucedanum ostruthium (L.) 
Koch-kasvin juuriuutteen ja juurista eristettyjen yhdisteiden estovaikutusta 
asetyylikoliiniesteraasin aktiivisuuteen on tutkittu (Urbain ym. 2005). Eristettyjä 
yhdisteitä olivat neljä kumariinia, joista yksi oli isoimperatoriini sekä yksi 
kromonijohdos. Juurien raakauute sekä eristetyt yhdisteet estivät kaikki 






Neljän kumariinin vaikutusta solun sisäisen vapaan kalsiumin pitoisuuteen on tutkittu 
rotan kilpirauhassoluilla (Kummala ym. 1996). Vapaan kalsiumin pitoisuuden nousu 
saatiin aikaan kahdella eri tavalla. ATP:n (adenosiinitrifosfaatin) indusoimaa kalsiumin 
sisäänottoa soluun esti tutkituista kumariineista ostoli. Myös thapsigargiinilla indusoitua 
solunulkoisen kalsiumin sisäänottoa ostoli esti. Kolumbianadiini ei vaikuttanut ATP:lla 
indusoituun soluunottoon ja thapsigargiinin vaikutusta se lisäsi. Ksantotoksiinilla ei 
ollut mitään vaikutusta tässä tutkimuksessa kalsiumin soluunottoon. Kolumbianadiinilla 
on jännitteen säätelemien kalsiumkanavien estovaikutusta, mikä voi olla myös 
ksantotoksiinin mahdollinen vaikutusmekanismi reseptorivaikutuksen sijaan. 
Imperatoriinin vasodilataatiota indusoivaa vaikutusta on tutkittu (He J-Y ym. 2007). 
Verisuonia laajentavaa vaikutusta tutkittiin valtimoilla ja selvitettiin mekanismeja, joilla 
imperatoriinin indusoima vasodilataatio tapahtuu. Tutkimuksen perusteella pääteltiin, 
että imperatoriini relaksoi valtimoita. Relaksaatio valtimoissa tapahtui, vaikka endoteeli 
oli poistettu, mikä viittaisi siihen että vasodilataation taustalla olisivat endoteelista 
riippumattomat tekijät. Mahdollisia mekanismeja tutkimuksen perusteella olisivat 
imperatoriinin estävä vaikutus jännitteen säätelemään kalsiumkanavaan ja 
reseptorivälitteisen Ca
2+
:n sisäänvirtauksen ja kalsiumin vapautumisen aiheuttaminen. 
Vasodilataation taustalla voisi mahdollisesti tutkimuksen perusteella olla myös 
kalsiumin aktivoiman kaliumkanavan avautuminen ja 5-hydroksitryptamiini-reseptorien 
(5-HT) kilpaileva esto.  
 
Bergapteenilla on havaittu antikonvulsiivista aktiivisuutta (Tosun ym. 2008). 
Heracleum crenatifolium Boiss.-kasvin hedelmien haihtuvan öljyn, hedelmistä 
eristettyjen furanokumariinien sekä kumariiniseoksen kouristuksia estävää vaikutusta 
tutkittiin hiirillä. Merkittävää antikonvulsiivista aktiivisuutta havaittiin vain 
bergapteenilla. Imperatoriinilla on havaittu serotonergistä aktiivisuutta (Deng ym. 
2006). Angelica sinensis (Oliv.) Diels-kasvin juuriuutteella oli serotonergistä 
aktiivisuutta ja uutteesta eristettiin ja tunnistettiin yhteensä 21 yhdistettä. Aktiivisuutta 
tutkittiin kilpailevan sitoutumisen kokeella 5-HT7-reseptoriin. Imperatoriinilla oli 





Lineaarisilla furanokumariineilla on havaittu myös insektisidistä tehoa (Hadaček ym. 
1994). Bergapteeni, isoimperatoriini, ksantotoksiini ja imperatoriini vähensivät 
hyönteisten toukkien painoa ja ravinnon kulutusta verrattuna kontrolliin. Toukkia ei 
kuitenkaan kuollut kokeen aikana. Myös keltakuumehyttysen toukilla on tutkittu 
kumariinijohdosten larvisidista tehoa (de Oliveira ym. 2005). Esenbeckia grandiflora 
Mart.-kasvin juurista uutetuista kumariineista aktiivisimpia olivat kaksi eri 
pimpinelliinia sisältävää seosta.                  
   
 
4. FENOLISET HAPOT 
 
Kokeellisen osan tutkimukseen valittiin neljä fenolista happoa eli kahvihappo, 
klorogeenihappo, syringiinihappo sekä vanilliinihappo. Näiden rakennekaavat on 
esitetty Kuvassa 6. Seuraavaksi käsitellään näiden yhdisteiden tutkimuksissa havaittuja 
biologisia aktiivisuuksia.    
 
 





Kahvihapon vaikutusta kolesterolin metaboliaan ja maksan antioksidanttientsyymien 
aktiivisuuksiin on tutkittu rotilla (Yeh ym. 2009). Kahvihappo laski merkittävästi 
plasman kolesterolipitoisuutta. Lisäksi plasman triglyseridipitoisuus ja maksan 
kolesterolipitoisuus laskivat. Maksan kahden antioksidanttientsyymin pitoisuudet 
nousivat ja lisäksi yhden plasmassa ja maksassa esiintyvän antioksidanttientsyymin. 
Kahvihappo lisäsi näin antioksidatiivista puolustusta. Kahvihapolla ja sen johdoksella 
on osoitettu antituumorigeenistä ja antimetastaattista vaikutusta (Chung ym. 2004). 
Tutkimuksen mukaan kahvihappo vähensi kasvainsolujen invaasiota ja pienensi 
kasvainten kokoa.  
 
Kahvihapon ja klorogeenihapon vaikutusta antioksidanttina on verrattu in vitro ja in 
vivo (Sato ym. 2011). Kahvihapolla ja klorogeenihapolla oli melkein vastaava 
antioksidatiivinen teho toisessa in vitro-kokeessa ja toisessa kahvihappo osoittautui 
vahvemmaksi antioksidantiksi. In vivo-kokeen perusteella kahvihappo olisi vahvempi 
antioksidantti. Klorogeenihapolla oli myös antioksidanttivaikutusta in vivo ja osa sen 
vaikutuksesta välittyi sen metaboliittien kautta. Klorogeenihappo metaboloituu 
ohutsuolessa esimerkiksi kahvihapoksi. Kahvihapon ja sen johdosten vapaiden 
radikaalien sieppauskykyä on tutkittu (Chen ja Ho 1997). Antioksidanttivaikutusta 
tutkittiin kolmella eri kokeella. Kahvihappo osoittautui näissä kolmessa kokeessa 
vahvemmaksi antioksidantiksi kuin klorogeenihappo.     
 
Klorogeenihapolla on havaittu antioksidantti- ja antimikrobiaktiivisuutta tutkittaessa 
tunisialaista kvitteniä (Fattouch ym. 2007). Kvittenin (Cydonia oblonga Miller) 
sisuksen ja kuoren uutteita tutkittiin ja havaittiin niillä antimikrobi- ja 
antioksidanttiaktiivisuutta. Tässä yhteydessä tutkittiin myös puhdasaineina hedelmän 
sisältämiä polyfenolisia yhdisteitä. Klorogeenihapolla havaittiin antimikrobi- ja 
antioksidanttiaktiivisuutta, mitkä olivat kuitenkin uutteiden aktiivisuuksia heikommat. 
Klorogeenihapolla on havaittu myös antifungaalista aktiivisuutta (Sung ja Lee 2010). 
Sen vaikutusta kolmeen eri hiivasienikantaan tutkittiin ja kaikki patogeenit olivat 
herkkiä klorogeenihapon vaikutukselle. Vaikutusmekanismia selvitettiin myös ja 
havaittiin klorogeenihapon vahingoittavan hiivasolujen membraaneja. Klorogeenihapon 





Klorogeenihapon anti-inflammatorista aktiivisuutta on tutkittu (Chang ym. 2010). 
Klorogeenihappo ehkäisi indusoitua adheesiomolekyylien ekspressiota. Sillä havaittiin 
tutkimuksessa myös vapaiden radikaalien sieppauskykyä. Tutkimuksen perusteella 
klorogeenihappoa voitaisiin käyttää ateroskleroosin ehkäisemisessä. Vanilliinihapon 
vaikutusta on tutkittu diabeettisen neuropatian ehkäisyssä (Huang ym. 2008). 
Apoptoottisia neuroblastoomasoluja indusoitiin metyyliglyoksaalilla ja havaittiin 
vanilliinihapon vähentävän apoptoosia. Estämällä metyyliglyoksaali-välitteistä 
glykaatiota vanilliinihappoa voitaisiin mahdollisesti käyttää diabeettisen neuropatian 





Kversetiini on flavanoli ja rutiini eli kversetiini-3-O-rutinosidi on sen glykosidimuoto 
(Bruneton 1999). Näiden kokeellisen osan tutkimukseen valittujen flavonoidien 
rakennekaavat on esitetty Kuvassa 7. Flavoneja, flavonoleja ja niiden glykosideja löytyy 
yleisesti kasveista (Bruneton ym. 1999). Seuraavaksi käsitellään kversetiinin ja rutiinin 
havaittuja biologisia aktiivisuuksia. 
   
   





Kversetiinin on tutkimuksessa havaittu indusoivan sytotoksia vaikutuksia ja apoptoosia 
ihmisen rintasyöpäsoluissa (Chien ym. 2009). Kversetiinin vaikutusta syöpäsoluihin on 
tutkittu myös yksin sekä yhdistelmänä kahden syövän hoidossa käytettävän lääkeaineen 
kanssa (Samuel ym. 2010). Näiden lääkeaineiden, taksolin ja nokodatsolin, vaikutus 
kohdistuu mikrotubuluksiin. Kversetiini yksin käytettynä indusoi apoptoosia ja oli 
suurempina annoksina sytotoksinen. Yhdistettynä lääkeaineiden kanssa, kversetiini esti 
lääkeaineiden aktiivisuutta syöpäsoluja vastaan. Samalla kversetiini kuitenkin esti 
syöpäsolujen kasvua ja selviytymistä.  
 
Maksasoluilla on tutkittu kversetiinin vaikutusta reaktiivisten happilajien tuotantoon ja 
solujen elinkykyisyyteen (Kim ja Jang 2009; Choi ym. 2010). Vetyperoksidilla (H2O2) 
indusoitua oksidatiivista stressiä kversetiini vähensi maksasoluissa (Kim ja Jang 2009). 
Kun soluja altistettiin lyhyemmän aikaa kversetiinille, havaittiin sen toimivan alhaisella 
ja korkealla konsentraatiolla antioksidanttina. Kversetiini vähensi solun sisäisten 
reaktiivisten happilajien määrää ja niiden tuotantoa. Kun soluja altistettiin pidemmän 
aikaa korkeammalle konsentraatiolle kversetiiniä, muuttui sen aktiivisuus pro-
oksidatiiviseksi ja se indusoi apoptoosia. Reaktiivisten happilajien tuotanto indusoitiin 
maksasoluissa aflatoksiini B1:llä ja havaittiin solujen elinkykyisyyden laskevan (Choi 
ym. 2010). Tutkimuksessa kversetiini laski reaktiivisten happilajien määrän takaisin 
pohjatasolle ja solujen elinkykyisyys parani merkittävästi.  
 
Etanolilla indusoitiin rotille maksavaurio ja kversetiinin vaikutuksia tutkittiin (Chen 
2010). Kversetiini suojeli maksaa monilla eri mekanismeilla. Se esimerkiksi nosti 
etanolia metaboloivien entsyymien aktiivisuutta.  Myös etanolin nostamat plasman 
typpioksiditasot laskivat kversetiinin vaikutuksesta. Kversetiinin munuaisia suojaavaa 
vaikutusta on myös tutkittu (Liu ym. 2010). Lyijyllä indusoitiin rotan munuaisiin DNA-
vaurio ja apoptoosi. Kversetiini vähensi reaktiivisten happilajien määrää, mikä oli 
noussut lyijyn indusoimana. Tulosten perusteella arvioitiin että kversetiini voisi suojella 
munuaista toimintahäiriöiltä ja histopatologisilta vaurioilta. Kversetiinin 
antioksidatiivisen vaikutuksen perusteella arvioitiin sen suojelevan munuaisia DNA-





Kversetiinin anti-inflammatorista vaikutusta ja sen mekanismia on tutkittu rotilla 
(Rotelli ym. 2008). Kversetiinin havaittiin estävän serotoniinilla aiheutetun akuutin 
tulehduksen oireena esiintyvää turvotusta rotan käpälässä. Vaikutuksen mekanismiksi 
tutkimuksen perusteella varmistui 5-HT2-reseptorin esto. Kversetiinin vasodilatoivaa 
vaikutusta on tutkittu rottien valtimoilla (Nishida ja Satoh 2009). Vasokonstriktio 
indusoitiin valtimoihin ja kversetiini pitoisuudesta riippuen aiheutti vasodilataatiota. 
Sen taustalla havaittiin olevan useita mekanismeja, joista Ca
2+
-kanavan esto osoittautui 
päämekanismiksi.    
 
Kversetiinin ja rutiinin antimikrobi- ja antioksidanttiaktiivisuutta on tutkittu, sillä 
aktiiviseksi osoittautuneet kvittenin uutteet sisältävät niitä (Fattouch ym. 2007). 
Antioksidanttiaktiivisuutta kummallakin yhdisteellä oli havaittavissa myös 
puhdasaineena. Tutkimuksen mukaan rutiinilla ei ollut antimikrobiaktiivisuutta ja 
kversetiininkin aktiivisuus oli heikko. Rutiinin DNA-vaurioilta suojaavaa vaikutusta on 
tutkittu rotilla (Webster ym. 1996). Kahdella karsinogeenilla aiheutetut DNA-vauriot 
korjaantuivat merkittävästi rutiinilla. Rutiini oli tehokas myös alhaisemmilla annoksilla. 
Rutiinin vaikutuksen taustalla on mahdollisesti sen kyky muuntaa karsinogeenien 





Suurien tietomäärien analysoimiseksi on kehitetty mallien tunnistus-menetelmiä 
(Lavine ja Davidson 2006). On olemassa metodeja, joiden avulla voidaan etsiä suhteita 
ja havaita yhteisiä ominaisuuksia monenlaisten dataryhmien välillä. Näitä suhteita 
voidaan etsiä samanlaisuuteen tai erilaisuuteen perustuen. Metodien avulla on 
mahdollista tutkia samanaikaisesti useita eri piirteitä. On olemassa tekniikoita, joiden 
avulla voidaan myös valita tärkeät piirteet useiden mittaustulosten joukosta. Tämä 
mahdollistaa tutkimuksen myös sellaisista systeemeistä, joissa vallitsevia suhteita ei 





Analyyseja varten jokainen näyte ilmaistaan datavektorina (Lavine ja Davidson 2006). 
Tämän datavektorin voidaan ajatella olevan piste moniulotteisessa mittausavaruudessa. 
Kun yhdestä näytteestä on monta datapistettä, voidaan näytteen ajatella olevan piste 
avaruudessa, jossa on näiden datapisteiden määrä ulottuvuuksia (Massart ym. 1988). Eli 
jos näytteestä on esimerkiksi 8 mitattua ominaisuutta, on näyte yksi piste 8-ulotteisessa 
avaruudessa. Tällainen piste esitetään helpommin vektorina. Vektori on luotu tietystä 
määrästä mittaustuloksia muodostamalla sama määrä mitta-asteikollisia arvoja eli 
koordinaatteja. Datamatriisin jokainen rivi on objekti ja sarakkeessa on mitattava 
muuttuja (Lavine ja Davidson 2006). Muuttujat määrittävät moniulotteisen 
malliavaruuden (Massart ym. 1988). Yksittäiset datapisteet muodostavat ryhmiä tai 
klustereita, jotka voidaan visuaalisesti havainnoida esimerkiksi kaksiulotteisesta 
kuvaajasta. Objektien samanlaisuus riippuu niiden läheisyydestä malliavaruudessa. 
Objektien välinen etäisyys on objektien samankaltaisuuden mitta niin että lyhin etäisyys 




Klusterianalyysin avulla yritetään tunnistaa samanlaisia objekteja sisältäviä ryhmiä 
(Varmuza ja Filzmoser 2009). Yleensä klusterien lukumäärä ei ole etukäteen tunnettu. 
Hierarkkisilla metodeilla objektit ja jaottelut järjestetään hierarkiaan. Objektien 
klusterointia varten täytyy mitata niiden samanlaisuus (Massart ym. 1988). Mittarina 
voidaan käyttää objektien välistä etäisyyttä. Kahden objektin voidaan ajatella kuuluvan 
samaan kategoriaan, jos niiden etäisyys on lyhyt (Varmuza ja Filzmoser 2009). 
Objektien välinen etäisyys saadaan laskettua käyttämällä erilaisia kertoimia (Massart 
ym. 1988). Tärkeimpiä kertoimia ovat Euklidinen etäisyys ja korrelaatiokerroin. 
Euklidinen etäisyys kahden pisteen välillä mittausavaruudessa on käänteisesti 
verrannollinen objektien välisen samanlaisuuden kanssa (Lavine ja Davidson 2006). 
Euklidinen etäisyys perustuu muuttujien erojen neliöihin (Varmuza ja Filzmoser 2009). 
 





missä kahden objektin määrittävät vektorit XA ja XB. Etäisyyden laskennan tuloksena 
saadaan samanlaisuusmatriisi (Massart ym. 1988). Tästä samanlaisuusmatriisista 
etsitään kaksi eniten samanlaista objektia. Nämä kaksi objektia muodostavat uuden 
objektin ja sen samanlaisuus muihin objekteihin täytyy määrittää. Tähän on 
käytettävissä useita algoritmeja. Yleisimmin käytetyt metodit ovat naapurikeskiarvo, 
lähin naapuri-menetelmä ja Wardin metodi. Naapurikeskiarvoa käytettäessä lasketaan 
keskiarvo kahden objektin samanlaisuudesta muihin objekteihin nähden. Etäisyyksien 
keskiarvo on samanlaisuuden mitta muodostuneen klusterin ja datapisteen välillä 
(Lavine ja Davidson 2006). Klusterialgoritmiprosessit toistetaan kunnes on saatu yksi 
klusteri ja tulokset voidaan esittää (Massart ym. 1988). Sopiva graafinen esitystapa 
hierarkkisia klusterimetodeja käytettäessä on puumainen dendrogrammi (Varmuza ja 
Filzmozer 2009). Dendrogrammin avulla on mahdollista visuaalisesti kuvata objektien 
välisiä suhteita (Massart ym. 1988). Siitä on myös apua saavutetun luokittelun 
ymmärtämiseen. Klusteroinnin tulos riippuu siitä, mitä menetelmiä ja samanlaisuuden 
mittareita on käytetty. Jokaisella menetelmällä saadaan erilainen kuva datan 
monimutkaisesta todellisuudesta. Siksi on erittäin suositeltavaa yhdistää 




Pääkomponenttianalyysin avulla voidaan muuttaa alkuperäiset muuttujat uusiksi 
korreloimattomiksi muuttujiksi (Lavine ja Davidson 2006). Näitä uusia muuttujia 
kutsutaan pääkomponenteiksi. Jokainen pääkomponentti on lineaarinen kombinaatio 
alkuperäisistä mittaustuloksista. Analyysin avulla saadaan kohtisuoria akseleita, joista 
jokainen esittää datasta löydettävän suurimman variaation suuntaa. Yleensä tarvitaan 
kaksi tai kolme pääkomponenttia, jotta saadaan esitettyä tarpeeksi suuri määrä tietoa 
monimuuttujadatasta. Pääkomponenttianalyysia voidaan käyttää datan ulotteisuuden 
vähentämiseen, datan ulkopuolelle jäävien näytteiden tunnistamiseen, datan rakenteen 
kuvaukseen ja näytteiden luokitteluun. Ulotteisuuden vähentämisen mahdollistavat 
muuttujien väliset korrelaatiot. Korrelaatiot vähentävät hajontaa, koska datapisteet ovat 
rajoittuneet pienelle alueelle mittausavaruudessa. Datapisteiden hajonta 





Ensimmäisen pääkomponentin tulee säilyttää mahdollisimman paljon alkuperäisten 
muuttujien variaatiosta (Massart ym. 1988). Toisen pääkomponentin tulisi selittää 
mahdollisimman suuri osa ensimmäisellä komponentilla selittämättä jääneestä 
variaatiosta. Kaksi pääkomponenttia muodostaa tason, jolle jokainen n-ulotteinen 
datapiste on heijastettu. Jokainen pääkomponentti kuvaa erilaista informaation lähdettä, 
koska jokainen määrittää erilaisen datan hajonnan tai variaation suunnan (Lavine ja 
Davidson 2006).   
 
Alkuperäisten muuttujien kertoimet pääkomponenteille ovat vastaavan ominaisvektorin 
koordinaatit (Massart ym. 1988). Muuttujan latautuminen pääkomponentille määritetään 
kertomalla koordinaatti tämän pääkomponentin ominaisarvon neliöjuurella. Myös 
kertoimia kutsutaan usein latauksiksi. Mitä suurempi on muuttujan lataus 
pääkomponentille, sitä enemmän muuttujalla on yhteistä tämän komponentin kanssa. 
Objekti saa arvon jokaiselle pääkomponentille ja tätä kutsutaan objektin pistemääräksi.   
 
Teoreettisesti on mahdollista määrittää niin monta pääkomponenttia, kuin muuttujia on 
(Massart ym. 1988). Kun on valittu haluttu määrä pääkomponentteja, kierretään ne 
lopullisiksi komponenteiksi. Kiertäminen voi tapahtua joko kohtisuorasti tai vinosti. 
Kohtisuoran kiertämisen tuloksena saadaan korreloimattomia komponentteja. Vinon 
kiertämisen jälkeen voivat komponentit korreloida. Käyttämällä erilaisia 
kiertämistapoja, on mahdollista saavuttaa yksinkertaisempi ja teoreettisesti 
merkitsevämpi kuvaus komponenteista. Kohtisuoria kiertometodeja ovat Varimax-, 
Quortimax- ja Equimax-kierrot. Vino kiertometodi on Oblimin-kierto.         
 
Kahdesta pääkomponentista voidaan tehdä kuvaaja, josta voidaan havainnoida 
datapisteiden välisiä suhteita (Massart ym. 1988).  Samanlaiset objektit ryhmittyvät 
hajontakuvaajassa yleensä lähelle toisiaan (Gemberline 2006). Kuvaajan avulla voidaan 
myös havaita mahdollisten objektiluokkien erottuminen omiksi ryhmikseen (Varmuza 
ja Filzmoser 2009). Jos yli 70 % alkuperäisestä varianssista säilytetään tietyllä määrällä 
pääkomponentteja, saadaan hajontakuvaajan avulla selvyyttä moniulotteisen datan 




kaksiulotteinen esitys erittäin hyvä. Tässä esityksessä suurin osa objektipisteiden 
välisistä etäisyyksistä heijastaa etäisyyksiä moniulotteisessa muuttuja-avaruudessa. 
Pääkomponenttien latautumisista voidaan myös piirtää kuvaajia. Spektroskopiassa 
lataukset edustavat datassa olevia itsenäisiä muuntelun lähteitä (Briandet ym. 1996). 
Latauksia tutkimalla on mahdollista havaita näytteissä olevaa kemiallista vaihtelua. 
Latauskuvaajia voidaan myös verrata spektreihin ja etsiä näistä yhteisiä vyöhykkeitä. 
 




Hierarkkista klusterianalyysia on käytetty jogurttinäytteiden samanlaisuuden arviointiin 
(Moros ym. 2006). Päämääränä oli kehittää helppo tapa jogurttien sisältämien 
ravintoaineiden määritykseen. 48 jogurttinäytettä analysoitiin ja pyrittiin arvioimaan 
niiden hiilihydraatti-, rasva- ja proteiinisisällöt sekä energiasisältö. Hierarkkinen 
klusterianalyysi tehtiin näytteiden ATR-FTIR-spektreille, jotta näytteet saatiin jaettua 
tunnusomaisiin alatyyppeihin. Tutkimuksessa käytettiin etäisyyden mittana Euklidista 
etäisyyttä ja klusterialgoritmina Wardin metodia. Klusterianalyysiin käytettiin kahta eri 
aaltolukualuetta. Analyysista jätettiin pois sellaiset aaltolukualueet, joiden ei oletettu 
antavan jogurttien sisältöön liittyvää tietoa. Analyysin tuloksena saadusta 
dendrogrammista tunnistettiin 10 jogurttien alatyyppiä (Kuva 8). Selkeästi toisistaan 
erottui kaksi suurempaa klusteria. Tämän eron havaittiin johtuvan jogurttien 
hiilihydraattisisällöstä. Hiilihydraattisisällön havaittiin myös korreloivan suoraan 
jogurttien spektrien päävyöhykkeen intensiteetin kanssa. Muihin alatyyppeihin 
jakautuminen johtui jogurttien proteiini-, rasva- ja kalsiumsisältöjen eroista. Myös 
hiilihydraattipitoisuudessa oli edelleen eroa näiden alatyyppien välillä. Jogurttien 
sisältämät ravintoaineet määritettiin PLS-kalibraatiomallilla (osittainen pienimmän 
neliösumman regressioanalyysi). Hiilihydraattien kokonaispitoisuus, jogurttien 
proteiini- sekä kalsiumsisältö pystyttiin määrittämään. Myös energiasisällön 
määrittäminen onnistui ja hyvä regressio oli havaittavissa ennustettujen ja todellisten 
arvojen välillä. Rasvapitoisuuden määrittäminen ei onnistunut. Menetelmä ei siksi 






Kuva 8. Jogurttinäytteiden luokittelu dendrogrammin muodossa. Erotettavissa on kaksi 
pääklusteria ja yhteensä kymmenen pienempää klusteria (Moros ym. 2006). 
 
FTIR-spektroskopian käyttömahdollisuuksia kasviöljyjen aitouden varmistuksessa on 
tutkittu (Lai ym. 1994). Erityisesti pyrittiin erottamaan laadukkain oliiviöljy muista 
öljyistä. Öljyt ovat kemiallisesti samankaltaisia ja spektreissä havaittavat erot ovat 
pieniä. Pääkomponenttianalyysia käytettiin ensimmäisenä spektreistä saadun tiedon 
tutkimisessa. Kaksi ensimmäistä pääkomponenttia selittivät öljyjen variaatiosta 75 %. 
Näiden pääkomponenttien pistemäärien perusteella tehdystä kuvaajasta voitiin havaita 
öljyjen ryhmittyminen tyypeittäin eli oliiviöljyt erottuivat muista kasviöljyistä. FTIR-
spektroskopiaa on käytetty myös oliiviöljyn laimentamisen havaitsemiseen (Vlachos 
ym. 2006). Oliiviöljyä voidaan laimentaa esimerkiksi auringonkukkaöljyllä, 
seesamiöljyllä tai maissiöljyllä. Lisäksi tutkimuksessa selvitettiin maissiöljyn 
hapettumisen seurannan mahdollisuutta FTIR-spektroskopialla. Spektrien perusteella oli 
havaittavissa eroja aaltoluvun 3006 cm
-1
 vyöhykkeessä (Kuva 9). Öljyn koostumuksen 
muutos muutti spektreissä vyöhykkeen tarkkaa sijaintia. Vyöhyke siirtyi, kun öljyn 
sisältämien rasvahappojen osuus muuttui. Tutkimuksessa määritettiin myös 
laimennoksen määritysraja. Määritysraja oli 9 %, kun laimentamiseen oli käytetty 




soijaöljyä tai auringonkukkaöljyä käyttämällä. Kahden laadultaan erilaisen oliiviöljyn 
erottamiseen menetelmä ei soveltunut. Maissiöljyn hapettuminen havaittiin muutoksina 
spektreissä.           
 
 
Kuva 9. Ekstraneitsytoliiviöljyn ja kasviöljyjen spektrit aaltolukualueelta 3050–2750 
cm
-1
. Pienemmässä kuvassa on esitetty spektrit noin 3006 cm
-1
 kohdalta 
ekstraneitsytoliiviöljystä, eri pitoisuuksin auringonkukkaöljyllä laimennetuista 
ekstraneitsytoliiviöljyistä sekä auringonkukkaöljystä (Vlachos ym. 2006). 
 
Kahdesta kahvipapulajista valmistettuja pikakahveja on tutkittu yhdistämällä 
pääkomponenttianalyysi FTIR-spektroskopiaan (Briandet ym. 1996). Kylmäkuivattu 
kahvi sisältää tärkeimpinä ainesosinaan hiilihydraatteja, mineraaleja, kofeiinia, 
klorogeenihappoa, proteiineja sekä lipidejä. Nämä yhdisteet absorboivat 
infrapunaspektrin sormenjälkialueella ja niiden vyöhykkeet menevät usein päällekkäin. 
Kahvipapulajit Robusta ja Arabica eroavat toisistaan sekä fysikaalisten ominaisuuksien 
suhteen että kemialliselta koostumukseltaan. Niiden IR-spektrit näyttävät kuitenkin 
samankaltaisilta. Pieniä eroja spektreissä on havaittavissa, mutta ne ovat vaihtelevia ja 
spektrit ovat monimutkaisia. Kahden kahvipapulajin erottamiseksi spektrien tiedoille 
tehtiin pääkomponenttianalyysi. Analyysissa tarkasteltiin erikseen spektreistä saadun 
tiedon latautumista eri pääkomponenteille. Ensimmäiselle pääkomponentille 
latautuminen ei selittänyt lajien välisiä eroja. Toiselle pääkomponentille latautumisen 
perusteella lajit pystyttiin erottamaan selvästi. Latauskuvaaja oli samankaltainen 




perusteella kahvipapulajit erottuivat kofeiini- ja klorogeenihappopitoisuuksien suhteen. 
Toisen kahvipapulajin tiedetäänkin sisältävän enemmän näitä yhdisteitä. Kolmas 
pääkomponentti auttoi jonkin verran lajien erottamisessa. Sen arveltiin liittyvän eroihin 
kahvipapulajien lipidikoostumuksissa.  
 
 
Kuva 10. Pääkomponentin 2 latautumisprofiilin ja kofeiinin, klorogeenihapon sekä 




FTIR-spektroskopiaa on käytetty mehujen tutkimisessa (He J ym. 2007). Mehuja 
analysoitiin sellaisenaan ja lisäksi erikseen niiden sokeri- ja fenolipitoisia fraktioita. 
Tavoitteena oli kehittää yksinkertainen menetelmä, jonka avulla voitaisiin nopeasti ja 
tehokkaasti sekä toistettavalla tavalla analysoida hedelmämehuja niiden spektreistä 
saadun tiedon perusteella. Spektreistä etsittiin tietoa, minkä avulla mehut voitaisiin 




hallitsivat sokereista peräisin olevat vyöhykkeet. Sokeripitoisten fraktioiden 
intensiivisimmät vyöhykkeet vastasivat visuaalisesti tarkastellen fruktoosin tai 
glukoosin intensiivisiä vyöhykkeitä. Tämä havaittiin kaikilla tutkituilla mehuilla 
karpalomehua lukuun ottamatta. Fenolisten yhdisteiden perusteella havaittiin mehujen 
välillä eroja, mikä loi pohjan mehujen luokittelulle spektrien perusteella. Kuvassa 11 on 
esitetty eri hedelmämehujen sokeripitoisten ja fenolipitoisten fraktioiden spektrit. Ennen 
spektrien käsittelyä tilastollisilla menetelmillä spektrit esikäsiteltiin. Spektreille tehtiin 
normalisointi ja 2. kertaluvun derivointi. Nämä manipulaatiot tehtiin, jotta saatiin 
vähennettyä signaalin intensiteetin vaihtelun aiheuttamaa variaatiota. Tilastollisiin 
malleihin yhdistämällä menetelmästä saatiin nopea ja luotettava ja sen todettiin 
soveltuvan esimerkiksi lopputuotteen laaduntarkkailuun. Tutkimuksen mukaan hyvän ja 




Kuva 11. Rypäle-, omena- ja mustikkamehujen sokeripitoisten ja fenolipitoisten 
fraktioiden FTIR-spektrit aaltolukualueelta 1800–750 cm-1. Absorbanssit on 





FTIR-spektroskopian käyttöä yhdessä monimuuttuja-analyysien kanssa on tutkittu 
viinien analysoinnissa (Coimbra ym. 2002). Viinien kuivauutteiden sisältämät 
polysakkaridit pyrittiin erottamaan, jotta pystyttiin kvantitoimaan näytteissä oleva 
mannoosi. Käytössä oli kaksi rypälelajiketta, joista valmistettiin viiniä viidellä eri 
valmistustavalla. Näistä viineistä uutettu polymeerimateriaali, 60 % etanoliin saostunut 
polymeerimateriaali sekä 80 % etanoliin saostunut polymeerimateriaali analysoitiin 
FTIR-spektroskopialla. Fraktioiden sokerikoostumukset olivat tiedossa ja 60 % 
etanoliin saostuneen fraktion pääsokeri oli mannoosi ja 80 % etanoliin saostuneen 
fraktion pääsokerit olivat arabinoosi ja galaktoosi. Yksittäisten fraktioiden 
sokerikoostumukset tosin vaihtelivat riippuen valmistustavasta sekä rypälelajikkeesta. 
Monimuuttuja-analyyseja käytettiin, jotta saatiin spektrien hiilihydraattialueet 
korreloimaan eri polysakkaridien kanssa. Monimuuttuja-analyyseihin käytettiin 
spektreistä aaltolukualuetta 1200–800 cm-1. Pääkomponenttianalyysin avulla 60 % 
etanoliin saostuneiden fraktioiden variaatio voitiin selittää kolmella komponentilla. 
Pääkomponentille 1 latautuminen korreloi sokerien kokonaispitoisuuden kanssa. 
Komponentin 2 avulla pystyttiin havainnoimaan mannoosipitoisuuden vaihtelua. 
Komponentin 3 latauskuvaajassa oli tyypillisiä galakturonihapon ja pektiinin 
polysakkaridien vyöhykkeitä, joita tutkimuksessa kutsuttiin yhteisnimellä 
heksuronihapoksi. Latauskuvaajat 60 % etanolifraktion komponenteista on esitetty 
Kuvassa 12.  
 
 
Kuva 12. Pääkomponenttien latautumiskuvaaja 60 % etanolifraktioiden FTIR-
spektreistä tehdyn analyysin perusteella. PK1=kokonaissokeripitoisuus, 





Uutetun polymeerimateriaalin sekä 80 % etanoliin saostetun fraktion variaation selitti 
kaksi komponenttia (Coimbra ym. 2002). Komponentti 1 korreloi sokeripitoisuuden 
kanssa ja komponentti 2 mannoosipitoisuuden kanssa. Viinien polysakkaridikoostumus 
voitiin siis karakterisoida FTIR-spektroskopian ja monimuuttuja-analyysien avulla. 
 
Myös australialaisia viinejä on tutkittu pääkomponenttianalyysia apuna käyttäen 
(Cozzolino ym. 2009). Luonnonmukaisesti ja tavanomaisin viljelymenetelmin 
tuotettujen viinien kemiallisissa koostumuksissa ei ollut tilastollisesti merkitseviä eroja. 
172 viininäytteen IR-spektrit mitattiin ja visuaalisesti tarkasteltuna niiden ei havaittu 
eroavan viinien tuotantotavan mukaan. Viinien spektrejä hallitsivat etanolin ja veden 
absorptiovyöhykkeet. Spektridatalle tehtiin pääkomponenttianalyysi ja sen perusteella 
havaittiin näytteiden erottuvan tuotantotavan mukaan. Muutamat näytteet menivät 
kuitenkin osittain päällekkäin. Kaksi ensimmäistä pääkomponenttia selittivät näytteiden 
kokonaisvariaatiosta yli 97 % ja ensimmäinen komponentti yksin jopa 93 %. 
Latauskuvaajan perusteella korkeimmat latautumiset olivat aaltolukualueella 1080–
1045 cm
-1
. Tällä alueella spektreissä sijaitsevat etanolin, glyserolin ja sokereiden 
hydroksyyliryhmien venytysvärähtelyjen aiheuttamat vyöhykkeet.   
 
Pääkomponenttianalyysi on yhdistetty FTIR-spektroskopiaan myös oluita tutkittaessa 
(Duarte ym. 2004). Oluiden spektrien intensiivisimmät vyöhykkeet aiheutuivat 
hiilihydraateista ja etanolista. 50 olutnäytteen FTIR-spektreille tehdyn 
pääkomponenttianalyysin perusteella pystyttiin erottamaan oluet niiden etanolisisällön 
suhteen. Latausprofiileista oli havaittavissa näytteiden erottuminen. Pääkomponenttien 
1 ja 2 pistemäärien hajontakuvaajassa erottui kolme ryhmää (Kuva 13). Jonkin verran 
erottumista oli havaittavissa myös hiilihydraattisisällön perusteella. Yli 6.0 % alkoholia 
sisältävät erottuivat vähemmän alkoholia sisältävistä. Myös alkoholittomat oluet 






Kuva 13. Kuvaajat olutnäytteiden FTIR-spektreille tehdyn pääkomponenttianalyysin 
perusteella. 1. Pääkomponenttien pistemäärien hajontakuvaaja, A: yli 6 % alkoholia 
sisältävät oluet, B: alle 6 % alkoholia sisältävät oluet, B:n sisällä pienempi alue: 
alkoholittomat oluet. 2. Pääkomponentin 1 latausprofiili. 3. Pääkomponentin 2 
latausprofiili (Duarte ym. 2004).  
 
6.3.3. Haihtuvat öljyt 
 
Haihtuvien öljyjen kemiallisten koostumusten määrityksissä on käytetty FTIR-
spektroskopiaa (Baranska ym. 2006). Haihtuvat öljyt eristettiin muutamasta Eucalyptus-
lajista. Aluksi spektrit mitattiin tietyistä puhdasaineista, joita eukalyptusöljyissä on 
runsaasti. Näitä puhdasaineita olivat muun muassa sitronellaali ja 1,8-sineoli. Öljyjen 
spektrit mitattiin ja niistä määritettiin intensiivisimmät vyöhykkeet. E.citriodora-öljyn 
spektriä hallitsivat sitronellaalille tyypilliset värähdysvyöhykkeet. E.globulus-öljyt 
olivat Australiassa ja Kiinassa kasvaneista kasveista. Näiden öljyjen spektrejä hallitsivat 
1,8-sineolille tyypilliset vyöhykkeet. Visuaalisen tarkastelun perusteella australialaisen 
ja kiinalaisen öljyn spektrejä ei voinut erottaa toisistaan, sillä erot olivat niin pieniä. 
Klusterianalyysi tehtiin öljyistä mitatuille FT-Raman-spektreille. E.citriodora-öljy 
erottui selvästi muista öljyistä (Kuva 14). E.globulus-lajit saatiin myös erottumaan 
klusterianalyysin avulla (Kuva 14). Analyysi piti kuitenkin tehdä poistamalla spektreistä 







Kuva 14. 1. Dendrogrammi klusterianalyysin tuloksista, kun analyysi oli tehty kolmen 
eri eukalyptusöljyn näytteille. 2. Dendrogrammi klusterianalyysin tuloksista, kun 
analyysi oli tehty australialaisen ja kiinalaisen E. globuluksen haihtuville öljyille 
poistamalla analyysista 1,8-sineolille tyypilliset vyöhykkeet (Baranska ym. 2006).   
 
Turkista oli kerätty öljykasveja ja niistä eristettyjen haihtuvien öljyjen spektreille tehtiin 
klusterianalyysi (Schulz ym. 2005). Päämääränä oli luoda malli, jonka avulla 
pystyttäisiin nopeasti luokittelemaan haihtuvat öljyt sekä valitsemaan yksityiskohtaiset 
vaatimukset parhaiten täyttävät öljykasvit. ATR-IR-spektrit mitattiin 25 näytteestä sekä 
puhdasaineista, joita öljyissä tyypillisesti esiintyi. Spektrejä tarkasteltaessa havaittiin, 
että öljyjen spektrejä hallitsivat niiden pääyhdisteen spektrille tyypilliset vyöhykkeet. 
Puhdasaineiden ATR-IR-spektrit on esitetty Kuvassa 15 ja öljykasveista eristettyjen 
haihtuvien öljyjen spektrit Kuvassa 16. Klusterianalyysi tehtiin öljyistä mitatuille FT-
Raman-spektreille. Analyysissa löydettiin merkittävää variaatiota, mikä johtui 
yksittäisten kasvilajien erilaisista geneettisistä taustoista. Spektridata jakaantui ensin 
kolmeen klusteriin, joista yksi edelleen kolmeen pienempään klusteriin. Nämä klusterit 
muodostuivat öljyjen sisältämien pääyhdisteiden mukaan. Erotettavissa olivat 






Kuva 15. Puhdasaineiden ATR-IR-spektrit. A: karvakroli, B: tymoli, C: p-kymeeni, D: 
γ-terpineeni, E: 1,8-sineoli, F: kamferi, G: β-pineeni, H: β-karyofylleeni, I: pulegoni 
(Schulz ym. 2005). 
 
 
Kuva 16. Turkista kerätyistä öljykasveista eristettyjen haihtuvien öljyjen ATR-IR-
spektrit ja öljyjen luokittelu kemotyypeittäin. A: Origanum majorana (karvakroli-
tyyppi), B: Origanum spyleum (tymoli-tyyppi), C: Salvia fructicosa (β-pineeni/β-
karyofylleeni-tyyppi), D: Sideritis libanotica (kamferi/1,8-sineoli-tyyppi), E: 
Calamintha nepeta (pulegoni-tyyppi) (Schulz ym. 2005).  
      
ATR-IR-spektroskopian perusteella tehty klusterinanalyysi osoitti, että myös 
kamomillaöljyissä oli havaittavissa variaatiota (Schulz ym. 2004a). Tämä variaatio 
liittyi kasvien erilaiseen geneettiseen taustaan ja erilaisiin öljyjen valmistusprosesseihin. 
Edelleen havaittiin, että tutkittujen öljyjen yksittäiset kaasukromatografian avulla 




klusterianalyysin tulokset oli saatu Wardin algoritmilla spektrituloksista laskien. 
Dendrogrammi on esitetty Kuvassa 17. 
 
     
Kuva 17. Dendrogrammi kemotyypiltään ja valmistustavaltaan erilaisten 
kamomillaöljyjen klusterianalyysin pohjalta. Analyysi tehty ATR-IR-spektreistä 
aaltolukualueelta 4000–650 cm-1 (Schulz ym. 2004a).   
 
Meirami- ja oreganoöljyjen laadun kontrollointiin on käytetty IR-spektroskopiaa 
(Baranska ym. 2005). Päämääränä oli öljyjen pääyhdisteiden perusteella erottaa eri 
Majorana- ja Origanum-kemotyypit. Lisäksi klusterianalyysin avulla pyrittiin nopeasti 
myös tunnistamaan eri kemotyypit. ATR-IR-spektrit mitattiin öljyjen lisäksi myös 
puhdasaineista. Puhdasaineiden tyypillisten vyöhykkeiden havaittiin löytyvän niitä 
pääyhdisteinä sisältävien öljyjen spektreistä. Öljyjen spektreistä pystyttiin siis 
tunnistamaan niiden sisältämät pääyhdisteet. Erityyppisten öljyjen ATR-IR-spektrit on 
esitetty Kuvassa 18.  
 
 
Kuva 18. Eri oregano- ja mäkimeiramiöljyjen kemotyyppien ATR-IR-spektrit. A: 
karvakroli-tyyppi, B: 1,8-sineoli-tyyppi, C: tymoli-tyyppi, D: γ-terpineeni-tyyppi, E: 





Klusterianalyysi vektorinormalisoiduille FT-Raman-spektreille tehtiin Opus-
ohjelmistolla (Baranska ym. 2005). Analyysin perusteella havaittiin merkittävää 
vaihtelua öljyissä. Tämä vaihtelu johtui öljyjen lähteenä olevien kasvien erilaisista 
geneettisistä taustoista. Menetelmän avulla voidaankin valita tuotantoon haluttuja 




Rehuja on luokiteltu niiden rakenteiden perusteella FTIR-spektroskopiaa käyttäen (Yu 
2005). Tieto spektreistä yhdistettiin monimuuttuja-analyyseihin. Klusterianalyysin 
avulla pystyttiin erottamaan rakenteeltaan erilaiset rehut ja jakamaan rehut kolmeen 
luokkaan. Klusterianalyysi tehtiin myös kelta- ja ruskeasiemenisen rapsin solukosta 
mitatuille spektreille. Päämääränä oli erottaa nämä proteiiniamidin I rakenteen mukaan, 




Kuva 19. Dendrogrammi keltasiemenisen (C1) ja ruskeasiemenisen (C2) rapsin 
solukkojen spektreille tehdyn klusterianalyysin tuloksista. Eri lajikkeet eivät erottuneet 





Lajikkeiden erottaminen ei onnistunut pääkomponenttianalyysinkään avulla, mistä 
voitiin päätellä että kelta- ja ruskeasiemenisen rapsin proteiinirakenteet ovat 
samankaltaiset (Yu 2005). Pääkomponenttianalyysia käytettiin myös rehujen 
tutkimiseen. Kahden ensimmäisen pääkomponentin avulla erotettiin rakenteeltaan 
erilaiset rehut omiin ryhmiinsä. 
 
FTIR-spektroskopiaan on yhdistetty pääkomponenttianalyysi myös ginsengiä 
tutkittaessa (Yap ym. 2007). Tutkittavana oli kolme laadultaan erilaista 
ginsengjuurijauhetta (G2, G5 ja G10) sekä kolme kaupallista ginsengvalmistetta. 
Lisäksi valmistettiin juurijauheet amerikkalaisesta ja aasialaisesta ginsengistä. 
Tavoitteena oli selvittää sopiiko FTIR-spektroskopia tuntemattomien näytteiden 
tunnistukseen ja kaupallisten valmisteiden erottamiseen. Ennen 
pääkomponenttianalyysin tekemistä spektrit normalisoitiin sekä tehtiin niille 2. 
kertaluvun derivointi. Pääkomponenttianalyysi tehtiin käyttämällä spektrien 
sormenjälkialueelta 727 datapistettä. Analyysin perusteella pystyttiin erottamaan 
juurijauheista kaikki kolme eri laatua. Laadultaan kaksi huonompaa jauhetta ei erottunut 
niin selkeästi, kun analyysi tehtiin normaaleille IR-spektreille (Kuva 20).  
 
 
Kuva 20. Hajontakuvaajat kahden ensimmäisen pääkomponentin pistemääristä kolmesta 
eri ginsenglaadusta. G2 ja G5 ovat laadultaan huonommat aasialaiset ginsenglaadut ja 
G10 laadultaan parempi amerikkalainen ginsenglaatu. 1. Hajontakuvaaja 
pääkomponenttianalyysista, joka tehty normaaleille IR-spektreille. 2. Hajontakuvaaja 
pääkomponenttianalyysista, joka tehty toisen derivaatan spektreille (Yap ym. 2007). 
 
Toisen derivaatan spektreille tehdyn analyysin perusteella kaikki kolme juurijauheen 
laatua erottuivat selkeästi (Yap ym. 2007). Laadultaan paras juurijauhe ryhmittyi 




Aasialaisesta ginsengjuuresta valmistetun jauheen kanssa taas tiiviisti samaan klusteriin 
ryhmittyi laadultaan huonoin juurijauhe. Kaupallisista ginsengvalmisteista käytössä oli 
kaksi kapselivalmistetta ja tee. Kapselit erosivat sekä visuaalisesti toisen derivaatan 
spektrejä tarkasteltaessa että pääkomponenttianalyysin tulosten mukaan. Teevalmisteen 
toisen derivaatan spektri oli lähes identtinen amerikkalaisesta ginsengjuuresta 
valmistetun jauheen spektrin kanssa.  
 
Mansikkalajikkeita on jaoteltu tekemällä klusterianalyysi niiden FTIR-spektreille (Kim 
ym. 2009). Päämääränä oli nopeasti erottaa tutkittavat lajikkeet toisistaan spektrien 
avulla. Spektrit oli mitattu viiden Fragaria ananassa-lajikkeen lehdistä ja hedelmistä. 
Lajikkeista kolme oli korealaisia ja kaksi japanilaisia. Monimuuttuja-analyyseissä 
käytettiin 2. derivaatan spektrejä. Pääkomponenttianalyysin ja hierarkkisen 
klusterianalyysin avulla oli mahdollista erottaa mansikkalajikkeet lehtien spektrien 
tietojen perusteella (Kuva 21).  
 
 
Kuva 21. Monimuuttuja-analyysien tuloksina saatuja kuvaajia viiden eri 
mansikkalajikkeen (F. ananassa) lehtien FTIR-datan pohjalta. a. Kahden ensimmäisen 
pääkomponentin pistemäärien hajontakuvaaja. b. Pääkomponenttianalyysin 
pistemäärien latauskuvaaja. c. Hierarkkisen klusterianalyysin tuloksena saatu 
dendrogrammi (Kim ym. 2009).    
 
Hierarkkisessa dendrogrammissa oli nähtävissä viiden eri lajikkeen ryhmittyminen 




suhteet lajikkeiden välillä (Kim ym. 2009). Ensimmäisen pääklusterin muodostivat 
japanilaiset lajikkeet ja toisen ryhmän korealaiset lajikkeet. Pääkomponenttianalyysin 
perusteella oli havaittavissa, että toinen pääkomponentti selitti lajikkeiden erottumisen. 
Myös hedelmien FTIR-spektridatan perusteella pystyttiin nopeasti erottamaan 
mansikkalajikkeet.         
 
Unikkolajikkeita on tutkittu yhdistämällä pääkomponenttianalyysi FTIR-
spektroskopiaan (Turner ym. 2009). Spektreistä saadun tiedon avulla yritettiin paitsi 
erottaa kolme eri unikkolajiketta toisistaan myös erottaa toisistaan viisi 
opiaattiyhdistettä. FTIR-spektrit mitattiin unikkolajikkeiden metanoliuutteista. 
Pääkomponenttianalyysin perusteella tehdyssä hajontakuvaajassa kolmen eri lajikkeen 
näytteet asettautuivat eri kohtiin. Näytteiden varianssista suurimman osan selittivät 
kaksi ensimmäistä komponenttia ja analyysin perusteella lajikkeet pystyttiin erottamaan. 
Yksittäisten opiaattien tunnistamiseksi puhdasaineista mitattiin kolmena toistona 
spektrit. Viiden eri opiaatin spektrit erosivat sormenjälkialueella. Kuvassa 22 on esitetty 
morfiinin ja tebaiinin spektrit.  
 
 
Kuva 22. Morfiinin ja tebaiinin ATR-FTIR-spektrit sormenjälkialueelta. Kuvassa on 
osoitettuna tunnistamiseen käytetyt vyöhykkeet kummankin opiaatin osalta (Turner ym. 
2009).  
 
Pääkomponenttianalyysin mukaan niiden spektreissä oli spesifisiä eroja ja siksi ne 




määrittämään kvantitatiivisesti. Morfiinin ja tebaiinin määrittäminen onnistui. Muita 
opiaatteja unikkolajikkeissa oli vähäisessä määrin eikä niiden kvantitointi tällä 
menetelmällä onnistunut.      
 
Alkaloideja on määritetty ATR-FTIR-spektroskopialla oopiumunikon kodista, 
maitiaisnesteestä sekä etanoliuutteista (Schulz ym. 2004b). Tutkittavana oli 45 
unikkokasvia sekä puhdasaineina alkaloideja. Näiden puhdasaineiden ATR-FTIR-
spektreissä ja FT-Raman-spektreissä havaittujen eroavaisuuksien perusteella arveltiin 
niiden havaitsemisen kasvimateriaalista matalinakin konsentraatioina onnistuvan. 
Unikon kodissa korkeampina pitoisuuksina esiintyvien alkaloidien spektridatan ja 
vertailuarvojen (HPLC:n eli korkean erotuskyvyn nestekromatografian avulla saatujen) 
havaittiin korreloivan. Tämä mahdollisti korkean ja alhaisen alkaloidipitoisuuden 
omaavien unikkokasvien erottamisen. FT-Raman-spektreille tehtiin klusterianalyysi 
Wardin algoritmia käyttäen ja tulokset esitettiin dendrogrammina (Kuva 23). Toisistaan 
saatiin luotettavasti erotettua kasvit, joiden alkaloidipitoisuus oli korkea tai alhainen. 
Parhaat tulokset saatiin, kun käytettiin vektorinormalisoituja spektrejä aaltolukualueelta 
4000–100 cm-1. Jos etäisyyden laskentaan käytettiin vain tiettyjä alueita spektreistä, 
tulokset eivät olleet yhtä luotettavia. Derivaattaspektrien käyttö ei tuonut lisäarvoa 
analyysiin.       
 
 
Kuva 23. Dendrogrammi klusterianalyysista, mikä tehty eri unikkonäytteiden FT-
Raman-spektreille. Vasemmalla olevassa klusterissa näytteet, joiden alkaloidipitoisuus 
oli korkea ja oikealla näytteet, joiden alkaloidipitoisuus oli alhainen. Suluissa 





III. KOKEELLINEN OSA 
 
7. TUTKIMUKSEN TAVOITE 
 
Tutkimuksen tavoitteena oli arvioida FTIR-spektroskopian (Fourier transform infrared 
spectroscopy) ja tilastollisten monimuuttuja-analyysien soveltuvuutta kasviuutteiden 
luokittelemiseen. Kasviuutteina käytettiin suoputken juurista, kukinnoista, lehdistä ja 
varsista valmistettuja metanoliuutteita. Näistä oli mitattu FTIR-spektrit, joiden tietoja 
käytettiin monimuuttuja-analyyseissa. Monimuuttuja-analyyseista käytettiin hierarkkista 
klusterianalyysia sekä pääkomponenttianalyysia. FTIR-spektrit mitattiin myös 
valikoiduista puhdasaineista. Puhdasaineina oli käytössä kuusi furanokumariinia, neljä 
fenolista happoa sekä kaksi flavonoidia. Puhdasaineiden spektrien tietoja käytettiin 
monimuuttuja-analyyseihin ja spektrien perusteella valittiin myös uutenäytteiden 
analyyseihin sopivia aaltolukualueita. Spektrejä oli tarkoitus vertailla toisiinsa 
monimuuttuja-analyysien tulosten sekä kumariinipitoisuuksien mukaan ja etsiä niistä 
mahdollisia eroja ja yhtenevyyksiä. Puhdasaineiden ja kasviuutteiden spektreistä 
etsittiin molemmille yhteisiä vyöhykkeitä. Spektreille tehtyjen monimuuttuja-analyysien 
perusteella tarkasteltiin niiden ryhmittymistä. Uutenäytteiden ryhmittymistä pyrittiin 
selittämään keräyspaikan, kokonaiskumariinipitoisuuden ja kumariiniprofiilin mukaan. 




8.1. Keräyspaikat ja näytteiden lukumäärä 
 
Kasviuutteet oli valmistettu suoputkesta (Peucedanum palustre (L.) Moench). Kasvit oli 
kerätty Suomessa vuonna 1988 ajanjaksolla heinäkuun loppu-elokuun alku. Kasveista 
oli erotettu juuret, kukinnot, lehdet ja varret. Nämä erotetut kasvinosat oli kuivattu ja 
säilytetty kuivassa, pimeässä paikassa. Ne oli uutettu metanolilla ja sentrifugoitu. Tämä 
kylmäkuivattu uutos oli edelleen liuotettu metanoliin 6,6 % (m/v) konsentraatioon ja 





Kasveja oli kerätty 43 eri kasvupaikalta Suomesta. Keräyspaikat on esitetty Taulukossa 
4. FTIR-mittauksiin oli käytetty juurinäytteitä 31 keräyspaikalta ja muiden kasvinosien 
näytteitä 41 keräyspaikalta. Juurinäytteitä oli 1-10 näytettä keräyspaikkaa kohden ja 
muiden kasvinosien näytteitä 1-11 näytettä keräyspaikkaa kohden. Näytteet on jaoteltu 
keräyspaikan mukaan numeroin ja saman keräyspaikan kasvit jaoteltu kirjaimin. 
Taulukossa 5 on esitetty FTIR-analyyseihin käytetyt näytteet kasvinosa kerrallaan. 
 
Taulukko 4. P. palustre-kasvien keräyspaikat, paikkojen koordinaatit sekä kerättyjen 
kasvinäytteiden lukumäärä (mukaillen Eeva ym. julkaisematon taulukko, 2010).  
Paikan 
numero 
Paikan nimi N   E   Kasvien 
lukumäärä 
         
1 Sipoo, Hangelby 60 17 37 25 22 30 2 
2 Emäsalo, Utvik 60 13 02 25 38 13 2 
3 Emäsalo, Havsudden 60 08 26 25 38 20 2 
4 Pyhtää, Suurahvenkoski 60 29 55 26 27 58 10 
5 Hamina (Vehkalahti), Lupinlahti 60 32 47 27 13 49 2 
6 Virojoki 60 35 08 27 44 15 2 
7 Taavetti, Luotosenjärvi 60 50 35 27 35 20 3 
8 Espoo, Laajalahti 60 11 45 24 40 23 2 
9 Porkkala, Lähteelä 59 59 45 24 28 45 6 
10 Inkoo, Lilludden 60 02 47 24 00 23 11 
11 Tammisaari, Dragsvik 59 59 23 23 32 37 4 
12 Tenhola, Bromarv 60 01 05 23 04 08 3 
13 Koskenkylä  60 09 02 23 16 50 3 
14 Jyly, Kärkölänjärvi 60 14 55 23 37 13 2 
15 Lohja, Lehmijärvi 60 13 35 23 58 28 3 
16 Suomusjärvi 60 22 19 23 39 55 3 
17 Littoinen, Littoistenjärvi 60 27 05 22 25 19 4 
18 Rymättylä, Riiaistenjärvi 60 23 07 21 52 56 3 
19 Vinkkilä, Vehmaa 60 40 56 21 38 28 2 
20 Uusikaupunki 60 40 56 21 24 13 2 
21 Rauma, Voiluoto 61 03 58 21 27 40 3 
22 Pori, Viasvesi 61 25 58 21 35 15 3 
23 Punkalaidun, Palojoki 61 02 20 22 58 28 1 
24 Karkkila 60 32 25 24 11 55 2 
25 Tammela 60 47 04 23 50 41 2 
26 Vammala 61 20 11 22 54 37 2 
27 Kankaanpää 61 49 50 22 22 28 2 
28 Kodesjärvi 62 02 47 22 04 32 2 
29 Lapväärtti 62 15 00 21 30 00 2 
30 Vaasa (Vanha-Vaasa) 63 03 35 21 43 10 2 
31 Kruunupyynjoki 63 43 07 23 01 38 2 
32 Kuusamo, Iivaara 65 48 45 29 37 02 2 
33 Kuusamo, Irnijärvi 65 36 58 29 01 08 2 
34 Suomussalmi, Kovajärvi 64 59 17 28 46 50 2 
35 Hyrynsalmi, Pölhöjärvi 64 35 56 28 28 40 2 
36 Kajaani, Pärsänsuo 64 15 10 27 49 30 11 
37 Iisalmi 63 28 02 27 19 50 2 
38 Kuopio 62 49 58 27 37 30 7 
39 Leppävirta 62 25 02 27 49 25 1 
40 Juva 61 50 56 27 42 22 2 
41 Anttola, Kurkilahti 61 32 10 27 41 10 2 
42 Puumala, Vesijärvi 61 35 52 28 11 41 2 




Taulukko 5. FTIR-analyyseihin käytetyt uutenäytteet.  
Spektrien mittauksiin käytetyt juurinäytteet 
2b 4a 4b 4c 4d 4e 4f 4g 4h 4i 4k 5b 
6a 6b 7a 7b 7c 10f 10i 10l 11a 11b 11d 12a 
12b 13c 14a 14b 15a 15b 15c 17a 17c 17d 19a 19b 
20a 20b 21b 22a 22b 22c 24b 25b 26b 27a 27b 29a 
29c 30a 31a 31b 32a 32b 33a 33b 34a 35a 35b 36d 
36f 36g 39 41a 41b 42a 42b      
Spektrien mittauksiin käytetyt kukintonäytteet 
1a 1b 2a 2b 3a 3b 4a 4b 4c 4d 4e 4f 
4g 4h 4i 4k 5a 5b  6a 6b 7a 7b 7c 9a 
9b 9c 9d 9e 9f 10a 10b 10c 10e 10f 10h 10i 
10k 10l 11a 11b 11c 11d 12b 12c 13a 13b 13c 14a 
14b 15a 15b 15c 16a 16c 17a 17b 17c 17d 18a 18b 
18c 19a 19b 20a 20b 21a 21b 21c 22a 22b 22c 23 
24a 24b 25a 25b 26a 26b 27a 27b 28a 28b 29a 29b 
29c 30a 30b 31a 31b 32a 32b 33a 33b 34a 34b 35a 
35b 36a 36b 36c 36d 36e 36f 36g 36h 36i 36k 36l 
37a 37b 38a 38b 38c 38d 38e 38f 38g 39 40a 40b 
41a 41b 42a 42b         
Spektrien mittauksiin käytetyt lehtinäytteet 
1a 1b 2a 2b 3a 3b 4a 4b 4c 4d 4e 4f 
4g 4h 4i 4k 5a 5b  6a 6b 7a 7b 7c 9a 
9b 9c 9d 9e 10a 10b 10c 10e 10f 10g 10h 10i 
10k 10l 11a 11b 11c 11d 12a 12b 12c 13a 13b 13c 
14a 14b 15a 15b 15c 16a 16b 16c 17a 17b 17c 17d 
18a 18b 18c 19a 19b 20a 20b 21a 21b 21c 22a 22b 
22c 23 24a 24b 25a 25b 26a 26b 27a 27b 28a 28b 
29a 29b 29c 30a 30b 31a 31b 32a 32b 33a 33b 34a 
34b 35a 35b 36a 36b 36c 36d 36e 36f 36g 36h 36i 
36k 36l 37a 37b 38a 38b 38c 38d 38e 38f 38g 39 
40a 40b 41a 41b 42a 42b       
Spektrien mittauksiin käytetyt varsinäytteet 
1a 1b 2a 2b 3a 3b 4b 4c 4d 4e 4f 4g 
4h 4i 4k 5a 5b  6a 6b 7a 7b 7c 9a 9b 
9c 9d 9e 9f 10a 10b 10c 10d 10e 10f 10g 10h 
10i 10k 10l 11a 11b 11c 11d 12a 12b 12c 13a 13b 
13c 14a 14b 15a 15b 15c 16a 16b 16c 17a 17b 17c 
17d 18a 18b 18c 19a 19b 20a 20b 21a 21b 21c 22a 
22b 22c 23 24a 24b 25a 25b 26a 26b 27a 27b 28a 
28b 29a 29b 29c 30a 30b 31a 31b 32a 32b 33a 33b 
34a 34b 35a 35b 36a 36b 36c 36d 36e 36f 36g 36h 
36i 36k 36l 37a 37b 38a 38b 38c 38d 38e 38f 38g 
39 40a 40b 41a 41b 42a 42b      
 
 
8.2. Kasviuutteiden spektrit, spektrien manipulointi ja vertailu 
 
Kasviuutteiden spektrit oli mitattu Vertex 70 FT-IR-spektrometrilla (Bruker Optics 
GmbH, Saksa). Käytössä oli sama laite ATR-liitännäisineen kuin puhdasaineiden 
spektrien mittauksissa. Jokaisesta uutenäytteestä oli mitattu spektri yhden kerran. 
Spektri oli mitattu aaltolukualueelta 7500–370 cm-1 ja resoluutiona oli käytetty 4 cm-1. 
Taustana mittauksissa oli käytetty metanolilla puhdistettua timanttikristallia. Taustasta 




pipetoitu 0,5 mikrolitraa (µl) jokaista kasviuuteliuosta ja timantti oli puhdistettu 
huolellisesti jokaisen mittauksen välissä.      
 
Kasviuutteiden spektrit oli tallennettu Opus 5.5-ohjelmistolla. Spektrien tiedot oli jo 
aiemmin siirretty myös Excel-taulukkolaskentaohjelmaan. Spektrien tiedot oli 
tallennettu sekä sellaisenaan että vektorinormalisoituina. Spektrit oli tallennettu 
aaltolukualueilta 4000–725 cm-1 ja 1785–725 cm-1. Sellaisenaan spektrien tietoja ei 
käytetty niiden analysointiin. Monimuuttuja-analyyseissä spektreistä käytettiin niiden 
vektorinormalisoituja muotoja. Tämä manipulointi oli tärkeää tehdä etenkin 
uutespektreille, sillä uutteiden pääkomponenttien konsentraatio vaihteli näytteestä 
toiseen. Uutenäytteiden spektreille tehtiin monimuuttuja-analyyseja varten myös 2. 
kertaluvun derivointi Opus 5.5-ohjelmistolla. Nämä 2. derivaatan spektrien tiedot 
siirrettiin Excel-taulukkolaskentaohjelmaan. Uutenäytteistä piirrettiin Excel-
taulukkolaskentaohjelmalla jokaisesta kasvinosasta keskiarvospektrit, joita verrattiin 
puhdasaineiden keskiarvospektreihin. Monimuuttuja-analyysien tulosten perusteella 
valittujen yksittäisten uutenäytteiden spektrejä verrattiin toisiinsa. 
Kumariinipitoisuuksien mukaan valittiin uutenäytteitä, joiden spektrejä verrattiin toisten 





9.1. Kantaliuosten valmistus 
 
Tutkimuksessa oli käytössä 12 puhdasainetta. Kumariinit bergapteeni, ksantotoksiini, 
imperatoriini, isoimperatoriini, oksipeusedaniini ja pimpinelliini oli hankittu 
Herborealista (Herboreal Ltd, Edinburgh, Skotlanti). Fenolisista hapoista kahvihappo, 
klorogeenihappo ja syringiinihappo olivat Sigmalta (Sigma Chemical, St Louis, USA) 
ja vanilliinihappo Flukalta (Fluka Chemie, Buchs, Sveitsi). Flavonoideista kversetiini 
oli Extrasyntheselta (Extrasynthese S.A., Genay, Ranska) ja rutiini Merckilta (Merck 
KGaA, Darmstadt, Saksa). Kantaliuosten valmistus aloitettiin etsimällä sopiva 




käytettyihin liuottimiin. Lisäksi piti huomioida spektrin mittauksen onnistuminen. 
Hyvän spektrin saaminen edellytti riittävän suurta konsentraatiota. Aluksi kumariineista 
tehtiin kantaliuokset HPLC-laatuiseen metanoliin (Rathburn Chemicals Ltd, 
Walkerburn, Skotlanti) konsentraatioon 2 mg/ml, paitsi bergapteenista vain 
konsentraatioon 1 mg/ml sen alhaisemman liukoisuuden vuoksi. Muista puhdasaineista 
tehtiin kantaliuokset metanoliin konsentraatioon 10 mg/ml ja kversetiinistä 
konsentraatioon 5 mg/ml sen alhaisemman liukoisuuden vuoksi. Kumariineista ei saatu 
tyydyttäviä spektrejä. Muiden puhdasaineiden osalta konsentraatio oli mahdollisesti 
liian suuri, eikä niistäkään saatu vielä tyydyttäviä spektrejä. Muista puhdasaineista 
tehtiin laimennokset, mutta tyydyttäviä spektrejä ei edelleenkään saatu. 
 
Metanolia oli käytetty liuottimena kasviuutteiden spektrejä mitattaessa. Kumariinien 
liuottimeksi vaihdettiin HPLC-laatuinen etyyliasetaatti (Rathburn Chemicals Ltd, 
Walkerburn, Skotlanti), sillä kumariinit liukenivat siihen metanolia paremmin. 
Kumariineista pystyttiin näin valmistamaan vahvemmat kantaliuokset. Bergapteenista 
valmistettiin 2,5 mg/ml liuos ja muista kumariineista 5 mg/ml liuokset. Spektrit 
etyyliasetaattia liuottimena käytettäessä olivat parempia. Fenoliset hapot sekä 
kversetiini ja rutiini liukenivat hyvin metanoliin, eikä niiden liuotinta ollut tarvetta 
vaihtaa. Niistä tehtiin kuitenkin tässä vaiheessa uudet kantaliuokset kaikista 
konsentraatioon 5 mg/ml. Kaikki kantaliuokset valmistettiin 1,5 millilitran Eppendorf-
putkiin (Plastibrand, Werthheim, Saksa) ja valmistettava määrä oli noin 0,5-1 
millilitraa. Ne säilytettiin +4-+8°C:ssa ja otettiin huoneenlämpöön noin 1 tunti ennen 
spektrien mittausta. Liuokset sekoitettiin ja liuosten kirkkaus tarkastettiin ennen 
mittausten tekemistä. 
 
9.2. Puhdasaineiden spektrien mittaus 
 
Puhdasaineiden spektrien mittauksen käytettiin Vertex 70 FT-IR-spektrometria (Bruker 
Optics GmbH, Saksa), jossa on DTGS-detektori (deuteroitu triglysiinisulfaatti). 
Laitteessa on timanttikristallilla varustettu ATR-liitännäinen (Pike Technologies, 
Madison, Wisconsin, USA). Ohjelmistona käytössä oli Opus 5.5 (Bruker Optics GmbH, 





. Taustaspektriin kerättiin 128 skannausta ja näytespektreihin 50 skannausta. Tuloksiksi 
mittauksista saatiin transmittanssispektrit aaltoluvun funktiona.  
 
Taustaspektri kumariineille mitattiin etyyliasetaatista. Muiden puhdasaineiden 
taustaspektrinä käytettiin puhdistettua timanttia. Taustana käytetty etyyliasetaatti sekä 
näyteliuokset pipetoitiin timantille. Pipetoitava määrä oli 5 µl ja saman ainemäärän 
saavuttamiseksi bergapteeniliuosta pipetoitiin 10 µl sen pienempi konsentraatio 
huomioiden. Mittausten välissä timantti puhdistettiin huolellisesti näyteliuoksen 
liuottimella, jotta edellinen näyte ei vaikuttaisi seuraavaan mittaukseen. 
Kumariiniluosten annettiin haihtua timantille pipetoinnin jälkeen 2 minuuttia ennen 
spektrien mittausta ja bergapteeniliuoksen haihdutusaika oli 4 minuuttia. Metanolia 
liuottimena sisältävät puhdasaineliuokset vaativat 3 minuutin haihdutuksen hyvän 
spektrin saavuttamiseksi. Tavoitteena oli saada kolme hyvää spektriä jokaisesta 
puhdasaineesta. Tämä vaati useita mittauksia. Liuottimen haihdutusaika piti myös 
optimoida testaamalla spektrien muuttumista haihdutusajan kasvaessa. Etyyliasetaatin 
haihtuminen oli nopeampaa ja sen käyttö taustaspektrin mittaukseen onnistui. Metanolin 
käytöstä taustaspektrin mittaukseen luovuttiin, jotta saatiin hyvät spektrit myös 
metanolia liuottimena sisältävistä puhdasaineista. 
 
9.3. Puhdasaineiden spektrit, spektrien manipulointi ja vertailu 
 
Puhdasaineiden spektrit mitattiin aaltolukualueelta 4000–725 cm-1. Lähempään 
tarkasteluun käytettiin aaltolukualuetta 1785–725 cm-1 eli infrapunaspektrin 
sormenjälkialuetta. Jokaisesta puhdasaineesta valittiin kolme spektriä, joita käsiteltiin 
edelleen. Spektreille tehtiin Opus 5.5-ohjelmistolla vektorinormalisointi, jotta niistä 
saatiin vertailukelpoisempia. Tässä vaiheessa kolmea spektriä tarkasteltiin visuaalisesti, 
jotta voitiin varmistaa niiden samanlaisuus. Esimerkkinä on esitetty bergapteenin kolme 
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Kuva 24. Bergapteenin 3 rinnakkaista spektriä Opus 5.5.-ohjelmistosta. 
 
Spektrien vyöhykkeiden aaltolukuarvot piti määrittää. Kolmen rinnakkaisen spektrin 
vyöhykkeitä voitiin näin vertailla ja laskea vyöhykkeiden aaltolukuarvoille keskiarvot. 
Myös puhdasaineille tyypilliset vyöhykkeet voitiin etsiä näiden vyöhykkeiden joukosta 
kirjallisuuden arvoihin verraten. Vyöhykkeet määritettiin Opus 5.5-ohjelmistolla 
valitsemalla tietty kynnysarvo vyöhykkeen havaitsemiselle. Tärkeätä oli saada kaikkien 
haluttujen, pienempienkin vyöhykkeiden aaltolukuarvot selville. Kuvassa 25 on 
esimerkinomaisesti esitetty yksittäinen bergapteenin spektri aaltolukuarvoineen. 
Kolmesta rinnakkaisesta spektristä löytyneitä vyöhykkeitä tarkasteltiin aaltolukualueelta 
1785–725 cm-1 ja varmistettiin että etenkin intensiivisimmät vyöhykkeet löytyivät 
kaikista kolmesta spektristä. Vyöhykkeiden tarkat aaltolukuarvot siirrettiin Excel-
taulukkolaskentaohjelmaan, millä niiden keskiarvot laskettiin. Näitä keskiarvoja 
käytettiin edelleen puhdasaineille tyypillisten vyöhykkeiden tarkasteluun. Myös 
spektrien kaikki tiedot vietiin Excel-taulukkolaskentaohjelmaan. Puhdasaineiden 
tietojen perusteella piirrettiin keskiarvospektrit Excel-taulukkolaskentaohjelmalla. Näitä 
keskiarvospektrejä verrattiin uutenäytteiden keskiarvospektreihin ja etsittiin spektreistä 
samankaltaisuuksia. Puhdasaineiden rinnakkaisten mittausten spektrien tietoja käytettiin 
monimuuttuja-analyyseissa. Kumariinien keskiarvospektrejä käytettiin, kun yksittäisten 




neljän intensiivisen vyöhykkeen aaltolukuarvojen keskiarvoja käytettiin myös 
uutenäytteille tehtävien monimuuttuja-analyysien aaltolukualueiden valintaan. 
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Uutenäytteiden luokittelemiseksi keräyspaikan ja kumariinipitoisuuden mukaan 
käytettiin monimuuttuja-analyyseja niiden spektreistä. Analyyseissa esiin tulleita 
samankaltaisuuksia tai eroavaisuuksia pyrittiin selittämään kumariinipitoisuuksien 
mukaan. Samankaltaisiksi näytteiksi samalta keräyspaikalta hyväksyttiin vain 
kummankin monimuuttuja-analyysin perusteella sellaisiksi osoittautuvat. 
Vertailukelpoisimmat spektrit oli saatu tekemällä spektreille vektorinormalisointi Opus 
5.5-ohjelmistolla. Näiden normalisoitujen spektrien tiedot olivat Excel-
taulukkolaskentaohjelmassa ja SPSS 15.0-ohjelmistoon spektrien tiedot syötettiin tässä 
muodossa. Käsittelemättömille uutenäytteiden spektreille kokeiltiin myös 2. kertaluvun 
derivointia Opus 5.5-ohjelmistolla. Derivoinnin jälkeen spektrien tiedot siirrettiin 
Excel-taulukkolaskentaohjelmistoon ja edelleen SPSS 15.0-ohjelmistoon. 




taulukkolaskentaohjelmasta SPSS 15.0-tilasto-ohjelmistoon. Monimuuttuja-analyysien 




Ensimmäisenä uutenäytteiden spektreille tehtiin klusterianalyysit kasvinosa kerrallaan 
niiden mittaukseen käytetyllä Opus 5.5-ohjelmistolla. Klusterianalyysi tehtiin 
vektorinormalisoiduille spektreille aaltolukualueella 1786–725 cm-1. Etäisyyden mittana 
oli ohjelmistossa vakiona käytössä oleva Euklidisen etäisyyden neliö ja 
etäisyysmatriisin laskentaan käytettiin naapurikeskiarvoa. Klusterianalyysit tehtiin paitsi 
kaikista saman kasvinosan näytteistä myös näytteiden lukumäärän mukaan 
keräyspaikkaa kohden luokiteltuina. Lähemmin tarkasteltiin kaikkien näytteiden 
analyysien ohella juuriuutteita sellaisilta keräyspaikoilta, joista oli kerätty useampia eli 
3-10 näytettä ja muita kasviuutteita sellaisilta keräyspaikoilta, joista oli kerätty 4-11 
näytettä. Opus 5.5-ohjelmistolla tehtiin klusterianalyysit myös toisen derivaatan 
spektreille, jotta nähtäisiin saadaanko näin luokiteltua uutenäytteet paremmin. 
Klusterinanalyysit tehtiin myös kaikille puhdasaineille sekä kumariineille erikseen.   
 
Vektorinormalisoiduille uutenäytteiden spektreille tehtiin klusterianalyysit kasvinosa 
kerrallaan myös SPSS 15.0-ohjelmistolla aaltolukualueelta 1785–725 cm-1. 
Hierarkkisessa klusterinanalyysissa etäisyyden mittana käytettiin Euklidisen etäisyyden 
neliötä ja etäisyysmatriisi laskettiin käyttäen naapurikeskiarvoa. Klusterianalyyseihin 
käytettiin spektrejä uutenäytteistä, joita oli samalta keräyspaikalta useampia eli juurista 
3-10 näytettä ja muista kasvinosista 4-11 näytettä. 
 
Uutenäytteiden vektorinormalisoiduille spektreille tehtiin SPSS 15.0-ohjelmistolla 
klusterianalyysit kasvinosa kerrallaan myös valitsemalla mukaan vain kumariineille 
tyypillisten neljän intensiivisen vyöhykkeen aaltolukualueet. Intensiivisin vyöhyke 
sijaitsi aaltolukualueella 1758–1726 cm-1. Intensiivinen vyöhyke oli myös havaittavissa 
toisilla kumariineilla aaltolukualueella 1625–1618 cm-1 ja toisilla alueella 1584–1577 
cm
-1
. Molemmat alueet otettiin analyyseihin mukaan. Lisäksi analyyseihin valittiin 




827–813 cm-1. Nämä vyöhykkeiden aaltolukualueet määritettiin kumariinien 
keskiarvospektreistä. Vyöhykkeet on esitetty myös liitteessä 9. Tekemällä 
klusterianalyysit näiltä aaltolukualueilta pyrittiin näytteiden luokittelemiseen 
kumariinipitoisuuksien mukaan. Analyysien avulla arveltiin näytteiden ryhmittyvän ja 
erottuvan etenkin kokonaiskumariinipitoisuuksien mukaan. Nämä analyysit tehtiin 
käyttämällä kaikkien uutenäytteiden spektrejä sekä useiden saman keräyspaikan 
näytteiden spektrejä. Lähempään tarkasteluun valittiin useiden saman keräyspaikan 
näytteiden analyysien tulokset. 
 
Kukintonäytteiden spektreille tehtiin lisäksi klusterianalyysit SPSS 15.0-ohjelmistolla 
aaltolukualueelta 1785–1200 cm-1. Tämän aaltolukualueen valinnalla pyrittiin siihen, 
että sokerien tyypilliset värähdysalueet jäisivät analyysista pois ja näytteiden variaatio 
johtuisi suuremmassa määrin muiden yhdisteiden pitoisuuseroista näytteissä. 
Kukintonäytteiden spektrit analysoitiin SPSS 15.0-ohjelmistolla myös valitsemalla 
analyysiin aaltolukualueet niiden vektorinormalisoiduille spektreille aaltolukualueelta 
1785–725 cm-1 tehdyn pääkomponenttianalyysin latauskuvaajan intensiivisimpien 
vyöhykkeiden mukaan. Näin arveltiin spektrien ryhmittyvän selvemmin 
kumariinipitoisuuksien mukaan. SPSS 15.0-ohjelmistolla tehtiin klusterianalyysit myös 
uutenäytteiden toisen derivaatan spektreille. Klusterinanalyysit tehtiin myös 
puhdasaineille ja kumariineille erikseen käyttämällä jokaista rinnakkain mitattua 
kolmea spektriä. Lisäksi klusterianalyysit tehtiin lisäämällä puhdasaineiden spektrien 
tiedot uutenäytteiden spektrien tietojen joukkoon. Tähän käytettiin jokaisen rinnakkain 
mitatun puhdasaineen spektrien tietoja. 
 
Klusterianalyysien tuloksina saatiin dendrogrammeja, joita tulkitsemalla voitiin löytää 
lähelle toisiaan sijoittuvia spektrejä. Samaan klusteriin tai lyhyelle etäisyydelle 
toisistaan asettuvia näytteitä verrattiin edelleen pääkomponenttianalyysien tuloksiin. 
Saman keräyspaikan kasveista peräisin olevat lähempään tarkasteluun otetut 
uutenäytteet valittiin sellaisilta keräyspaikoilta, joilta oli kerätty useita kasveja. 
Valinnassa kiinnitettiin huomiota myös siihen, että näytteet vaikuttivat samankaltaisilta 
kummallakin ohjelmistolla tehtyjen klusterianalyysien perusteella. Dendrogrammeista 




joiden samankaltaisuutta pyrittiin selittämään kumariinipitoisuuksien avulla. 
Dendrogrammeista etsittiin myös kaukana toisistaan olevia saman ja eri keräyspaikan 





Pääkomponenttianalyysit tehtiin SPSS 15.0-ohjelmistolla. Pääkomponenttianalyyseihin 
käytettiin kaikkien uutenäytteiden spektritietoja kasvinosa kerrallaan. Analyyseihin 
käytettiin ensimmäisenä uutenäytteiden vektorinormalisoituja spektrejä. Analyysit 
tehtiin aluksi uutenäytteiden spektreistä aaltolukualueelta 1785–725 cm-1. Tältä alueelta 
datapisteitä oli spektriä kohden 550. Korrelaatiomatriisi laskettiin ja suoritettiin 
Varimax-rotaatio. Komponenttien lukumäärä valittiin sen perusteella, että varianssista 
haluttiin selittyvän yli 80 %. Tämän selitysasteen todettiin riittävän näihin analyyseihin. 
Uutenäytteistä tehtiin analyysit myös toisen derivaatan spektreille samalta 
aaltolukualueelta.   
 
Pääkomponenttianalyysit tehtiin myös valitsemalla analyysiin aaltolukualueet 
kumariinien intensiivisimpien vyöhykkeiden mukaan. Nämä aaltolukualueet olivat 
samat kuin klusterianalyyseihin valitut. Näiltä alueilta oli datapisteitä spektriä kohden 
40. Kukintonäytteiden spektreille tehtiin pääkomponenttianalyysi myös 
aaltolukualueelta 1785–1200 cm-1, jolloin datapisteitä oli spektriä kohden 303. 
Kukintonäytteiden spektreille tehtiin analyysi myös valitsemalla aaltoluvut 
vektorinormalisoitujen spektrien aaltolukualueen 1785–725 cm-1 
pääkomponenttianalyysin latauskuvaajasta, jolloin datapisteitä spektriä kohden oli vain 
13. Pääkomponenttianalyysit tehtiin myös puhdasaineille sekä kumariineille erikseen 
aaltolukualueelta 1785–725 cm-1. Vektorinormalisoitujen uutenäytteiden spektrien 
tietoihin yhdistettiin puhdasaineiden spektrien tiedot ja tehtiin pääkomponenttianalyysi 
samalta aaltolukualueelta.  
 
Pääkomponenttianalyysien perusteella piirrettiin Excel-taulukkolaskentaohjelmalla 




tallennettiin Excel-taulukkolaskentaohjelmaan rotatoituina komponenttimatriiseina. 
Nämä komponenttimatriisit tarkemmin käsitellyistä analyyseista on esitetty liitteessä 1. 
Kuvaajat piirrettiin jokainen komponentti jokaista vastaan eli esimerkiksi 
kukintonäytteistä aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn analyysin perusteella 
piirrettiin kolme kuvaajaa. Jokainen kuvaajan piste on yksi näyte ja sen asettuminen 
kuvaajaan riippuu komponenttien pistemääristä. Kuvaajista etsittiin samaan kohtaan 
osuvia näytteitä sekä samoilta että eri keräyspaikoilta. Myös kauas toisistaan asettuvia 
näytteitä valittiin muutamia lähempään tarkasteluun. Analyysien perusteella piirrettiin 
myös komponenttien latauskuvaajat, joista yhtä käytettiin myös kukintonäytteille 
kokeillun analyysin aaltolukualueiden valintaan. Latauskuvaajat piirrettiin uusien 
analyysien avulla saatujen muuttujien eli pääkomponenttien latauksista. 
Latauskuvaajista pyrittiin myös arvioimaan näiden latautumisprofiilien korreloimista 





Monimuuttuja-analyysien perusteella samankaltaisilta vaikuttavia näytteitä verrattiin 
edelleen kumariinipitoisuuksien suhteen. Näytteiden kumariinipitoisuudet oli määritetty 
aiemmin (Eeva ym. julkaisematon artikkeli 2010). Pitoisuuksien määritykseen oli 
käytetty samoja Taulukossa 5 esitettyjä näytteitä. Pitoisuudet oli mitattu kasvinäytteiden 
metanoliuutteista HPLC:lla käyttäen UV-detektiota. Analyysissa tunnistettiin 
suoputkinäytteistä 7 kumariinia. Lisäksi kuusi yhdistettä tunnistettiin kumariineiksi, 
mutta niiden tarkempi identifioiminen ei ollut mahdollista. Tunnistettuja kumariineja 
olivat oksipeusedaniinihydraatti, bergapteeni, oksipeusedaniini, 
isobyakangelisiiniangelaatti, ostrutoli, peulustriini/isopeulustriini sekä kolumbianadiini. 
Peulustriinin/isopeulustriinin erottaminen toisistaan ei ollut mahdollista niiden 
samankaltaisen rakenteen vuoksi. Tuloksissa tarkemmin käsiteltyjen yksittäisten 
uutenäytteiden tai keräyspaikkojen kaikkien uutenäytteiden kumariinipitoisuudet on 
esitetty liitteessä 2. Muutamien näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet on selkeyden 





Kumariinipitoisuuden mukaan verrattaviksi valittiin jokaisesta kasvinosasta 
uutenäytteet, joista mahdollisimman moni samalta keräyspaikalta vaikutti 
monimuuttuja-analyysien perusteella samankaltaiselta. Näin ollen tarkasteltiin 
keräyspaikkaa kohden 2-5 näytteen pitoisuuksia. Jokaisesta kasviuutteesta valittiin 
monimuuttuja-analyysien perusteella myös mahdollisimman erilaiset saman 
keräyspaikan näyteparit, joiden kumariinipitoisuuksia verrattiin. 
Pääkomponenttianalyysin perusteella eri keräyspaikkojen uutenäytteistä valittiin 
muutama samankaltainen, joita edelleen arvioitiin kumariiniprofiilin suhteen. Tämä 
tarkastelu tehtiin näytepareista. Monimuuttuja-analyysien perusteella valittiin myös 
muutamia mahdollisimman erilaisia eri keräyspaikan uutenäytteitä, joiden 
kumariinipitoisuuksia tarkasteltiin näytepareittain. Kumariinien intensiivisten 
vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan tehtyjen klusterianalyysien perusteella valittiin 
dendrogrammien ääripäistä pitoisuusvertailuun useampia näytteitä. Myös 
pääkomponenttianalyysin pohjalta vertailtiin hajontakuvaajassa kauas toisistaan 
asettuvien näytteiden kumariinipitoisuuksia.  
 
Kumariinipitoisuuksien perusteella vertailtiin myös uutenäytteiden spektrejä. Jokaisesta 
kasvinosasta valittiin uutenäytteet, joissa oli korkein ja alhaisin kumariinipitoisuus. 
Muutamia uutenäytteiden spektrejä valittiin tarkasteluun myös niiden yksittäisten 
kumariinien pitoisuuksien mukaan. Käytössä olleista puhdasaineista bergapteeni ja 
oksipeusedaniini oli tunnistettu näytteistä kumariinipitoisuuksia määritettäessä. Muut 
puhdasaineet saattoivat olla pitoisuusmäärityksessä tuntemattomaksi jääneitä 
kumariineja. Bergapteenin pitoisuus oli kaikissa uutenäytteissä alhainen, joten sen 
spektriä ei verrattu uutenäytteiden spektreihin. Oksipeusedaniinia oli useissa näytteissä 
suuria pitoisuuksia ja sitä käytettiin vertailuihin. Pitoisuusmäärityksessä 
tuntemattomaksi jäi 6 yhdistettä, jotka oli nimetty yhdisteiksi 8, 9, 10, 11, 12 ja 13. Eri 









12.1. Puhdasaineiden tyypilliset absorptiovyöhykkeet 
 
Opus 5.5-ohjelmiston avulla määritettiin kumariineista 21-31 absorptiovyöhykettä ja 
muista puhdasaineista 19-25 vyöhykettä. Nämä kaikki löydetyt vyöhykkeet on esitetty 
liitteessä 3. Rinnakkaisia spektrejä tarkasteltiin vyöhykkeiden etsinnän jälkeen ja kaikki 
intensiivisimmät vyöhykkeet löytyivät kolmesta rinnakkaisesta spektristä. Myös suurin 
osa heikommista vyöhykkeistä oli jokaisessa rinnakkaisessa spektrissä. 
 
Kaikkien kumariinien intensiivisin absorptiovyöhyke oli aaltolukualueella 1758–1726 
cm
-1
. Tämä vahva vyöhyke johtuu karbonyyliryhmästä, joka aiheuttaa 
venytysvärähtelyä tällä alueella (Williams ja Fleming 1995). Vyöhykkeet 
aaltolukualueella 1630–1605 cm-1 johtuvat furaanirenkaan hiili-hiilikaksoissidoksen 
aiheuttamasta venytysvärähtelystä (Kusnetzova ja Mamatov 1969). Kohdassa 1585–
1575 cm
-1 
venytysvärähtelyä aiheuttaa aromaattisen renkaan hiili-hiilikaksoissidos. 
Näiden vyöhykkeiden intensiteetit poikkeavat substituutiokohdan mukaan. 
Furanokumariinirangan hiileen numero 5 liittynyt substituentti aiheuttaa sen, että 
kohdan 1630–1605 cm-1 vyöhyke on intensiteetiltään suurempi. Hiilestä numero 8 
substituoiduilla furanokumariineilla intensiivisempi on kohdan 1585–1575 cm-1 
vyöhyke. Mitatuista spektreistä bergapteenin, isoimperatoriinin ja oksipeusedaniinin 
korkeamman aaltolukualueen vyöhyke oli intensiivisempi. Ksantotoksiinin, 
imperatoriinin ja pimpinelliinin intensiivisempi vyöhyke löytyi alhaisemmalta 
aaltolukualueelta. Kumariinien mitatut keskiarvospektrit on esitetty Kuvissa 26, 27 ja 
28. Fenolisten happojen tyypilliset vyöhykkeet johtuvat fenolisesta 
hydroksyyliryhmästä, karbonyyliryhmästä sekä aromaattisen renkaan hiili-
hiilikaksoissidosten venytysvärähtelyistä (Guzhva 2010). Kversetiinin ja rutiinin 
spektreistä löytyvät myös nämä vyöhykkeet ja lisäksi rutiinilla glykosidina on sokereille 








 ja 900 
cm
-1
 kohdilla. Kaikkien puhdasaineiden FTIR-spektrit piirrettynä kolmen mittauksen 






Kuva 26. Bergapteenin ja ksantotoksiinin mitatut FTIR-spektrit aaltolukualueelta 1725–
725 cm
-1
. Spektrit ovat kolmen rinnakkaisen mittauksen keskiarvoja. 
 
 
Kuva 27. Oksipeusedaniinin ja pimpinelliinin mitatut FTIR-spektrit aaltolukualueelta 






Kuva 28. Imperatoriinin ja isoimperatoriinin mitatut FTIR-spektrit aaltolukualueelta 
1725–725 cm-1. Spektrit ovat kolmen rinnakkaisen mittauksen keskiarvoja. 
 
Puhdasaineiden spektreistä löytyneitä vyöhykkeitä verrattiin lähdekirjallisuudessa 
esitettyihin tyypillisiin vyöhykkeisiin. Jokaiselle puhdasaineelle oli esitetty 4-6 
tyypillistä absorptiovyöhykettä. Nämä absorptiovyöhykkeet on viitteineen esitetty 
taulukossa 6. Kumariinien spektreistä aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 kaikki 
kirjallisuudessa esitetyt tyypilliset vyöhykkeet oikeissa paikoissa löytyivät 
oksipeusedaniinin ja isoimperatoriinin spektreistä. Ksantotoksiinin ja pimpinelliinin 
spektreistä löytyivät kaikki vyöhykkeet, mutta kummankin spektrissä yhden 
vyöhykkeen paikka poikkesi kirjallisuusarvosta. Bergapteenin ja imperatoriinin 
spektreistä puuttui kummastakin yksi kirjallisuudessa mainittu vyöhyke. Kumariinien 
spektreistä löytyneet tyypilliset vyöhykkeet on esitetty Taulukossa 7. Fenolisten 
happojen spektreistä aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 kaikki kirjallisuudessa kuvatut 
tyypilliset vyöhykkeet oikeassa paikassa löytyivät vain vanilliinihapon spektristä. 
Kahvihapon ja syringiinihapon spektreistä löytyivät kaikki vyöhykkeet, mutta 
kahvihapossa kahden vyöhykkeen paikka poikkesi kirjallisuusarvoista ja 
syringiinihapossa yhden. Klorogeenihapon spektristä yksi vyöhyke puuttui ja yhden 
vyöhykkeen paikka poikkesi. Rutiinin ja kversetiinin spektreistä aaltolukualueelta 
1785–725 cm-1 löytyivät kaikki niille tyypilliset vyöhykkeet. Taulukossa 8 on esitetty 





Taulukko 6. Kirjallisuudessa esitetyt kumariinien ja muiden puhdasaineiden tyypilliset 
infrapunaspektrin vyöhykkeet. Näitä vyöhykkeitä on käytetty yhdisteiden 
tunnistamisessa. 
Yhdiste Tyypilliset vyöhykkeet (cm
-1
) Viite 
Bergapteeni 1730 1620 1600 1580   Sasaki ym. 1980 
Ksantotoksiini 1720 1710 1620 1582 1545  Sasaki ym. 1980 
Oksipeusedaniini 1726 1624 1611 1584   Malikov ja 
Saidkhodzhaev 1998 
Pimpinelliini 1725 1632 1578 1530   Akhmedov ja Serkerov 
1998 
Imperatoriini 1720 1710 1620 1585   Sasaki ym. 1980 
Isoimperatoriini 1730 1620 1605 1580 1545  Sasaki ym. 1980 





1605 1550 840 Guzhva 2010 
Syringiinihappo 3374  1699 1620 1596 1523  Clavijo ym. 2009 
Vanilliinihappo 3485  1680 1600 1525 1475  Clavijo ym. 2008 
Rutiini 3595-
3400  
1660-1658 1605 1575 1510  Guzhva 2010 
Kversetiini 3380-
3300  
1665 1615 1565 1515  Guzhva 2010 
 
 
Taulukko 7. Kumariinien tyypilliset vyöhykkeet, jotka etsitty mitatuista FTIR-
spektreistä kirjallisuuteen perustuen. Aaltolukuarvot (cm
-1
) ovat puhdasaineiden kolmen 
rinnakkaisen spektrin vyöhykkeiden aaltolukujen keskiarvot. 
Bergapteeni Ksantotoksiini Oksipeusedaniini Pimpinelliini Imperatoriini Isoimperatoriini 
1726 1758 1728 1730 1726 1732 
1629 1709 1624 1619 1623 1625 
1582 1619 1607 1577 1585 1608 
 1582 1578 1539  1580 
 1542    1546 
 
Taulukko 8. Fenolisten happojen ja flavonoidien tyypilliset vyöhykkeet, jotka etsitty 
mitatuista FTIR-spektreistä kirjallisuuteen perustuen. Aaltolukuarvot (cm
-1
) ovat 
puhdasaineiden kolmen rinnakkaisen spektrin vyöhykkeiden aaltolukujen keskiarvot. 
Kahvihappo Klorogeenihappo Syringiinihappo Vanilliinihappo Rutiini Kversetiini 
1643 1687 1678 1673 1655 1658 
1618 1631 1618 1596 1605 1612 
1598 1600 1594 1522 1568 1557 
1510 854 1520 1472 1500 1509 
852      
 
12.2. Spektrien vertailu 
 
Ennen monimuuttuja-analyysien tekemistä verrattiin uutenäytteiden keskiarvospektrejä 




keskiarvospektri sekä rutiinin ja kversetiinin spektrit. Kuvasta on havaittavissa, että 
kummankin puhdasaineen spektrissä on samoja vyöhykkeitä kuin juurinäytteen 
keskiarvospektrissä. Myös muilla puhdasaineilla oli yhteisiä vyöhykkeitä 
uutenäytteiden keskiarvospektrien kanssa. 
 
 
Kuva 29. Juurinäytteiden keskiarvospektri sekä puhdasaineista rutiinin ja kversetiinin 
spektrit.  
   
Seuraavaksi uutenäytteistä etsittiin ne näytteet, joiden kumariinipitoisuus oli korkein ja 
alhaisin ja näiden uutenäytteiden spektrit piirrettiin samaan kuvaajaan. Kuvassa 30 on 
esitetty juurinäytteiden spektrit. Selvimmät erot spektreissä olivat etenkin juuri- ja 
varsinäytteissä. Myös lehti- ja kukintonäytteiden spektreissä oli selviä eroja 
havaittavissa. Muiden kasvinosien uutenäytteiden osalta nämä spektrikuvat on esitetty 
liitteessä 5. Juurinäytteissä näytteiden välinen suurin pitoisuusero oli 
oksipeusedaniinissa. Varsinäytteistä alhaisemman pitoisuuden näytteessä 
peulustriinia/isopeulustriinia ei ollut lainkaan ja kokonaiskumariinipitoisuus oli erittäin 
alhainen. Kukintonäytteissä pitoisuusero johtui etenkin tuntemattomaksi jääneestä 
yhdisteestä 13 ja eroa oli myös peulustriinin/isopeulustriinin suhteen, jota ei 
alhaisemman pitoisuuden näytteessä ollut lainkaan. Korkeamman pitoisuuden 
lehtinäytteessä oli suurempi määrä kolmea eri kumariinia, joita ei alhaisemman 
pitoisuuden näytteessä ollut. Lisäksi peulustriinia/isopeulustriinia oli selvästi suurempi 






Kuva 30. Kahden juurinäytteen spektrit. Näytteen 10i kumariinipitoisuus on 
juurinäytteiden suurin ja näytteen 35a kumariinipitoisuus pienin. 
 
Oksipeusedaniinia oli monissa uutenäytteissä korkea pitoisuus ja verrattaessa sen 
spektriä esimerkiksi juurinäytteen spektriin monia samankaltaisuuksia oli havaittavissa. 
Kuvassa 31 on esitetty runsaasti oksipeusedaniinia sisältävän juurinäytteen sekä 
oksipeusedaniinin spektrit samassa kuvaajassa. Spektreissä on useampi vyöhyke 
samassa kohdassa, mutta intensiteetiltään ne poikkeavat paljonkin. Oksipeusedaniinia 
oli myös useassa kukintonäytteessä suurempia määriä. Näiden uutenäytteiden spektrit 
olivat myös samankaltaisia muutamien vyöhykkeiden suhteen. Selkeitä yhteisiä 
vyöhykkeitä puhdasaineiden spektrien kanssa ei havaittu, kun vertailuun käytettiin niitä 
uutenäytteitä, joiden tuntemattomien kumariinien pitoisuus on suuri. Pimpinelliinin 
spektrin kanssa löytyi useampi yhteinen vyöhyke uutenäytteistä, joissa 
peulustriini/isopeulustriinipitoisuus oli suuri. Pimpinelliini oli ainoa tutkimuksessa 
puhdasaineena käytössä ollut angulaarinen furanokumariini. Peulustriini ja 
isopeulustriini ovat myös angulaarisia furanokumariineja. Lisää spektrien vertailukuvia 






Kuva 31. Runsaasti oksipeusedaniinia sisältävän juurinäytteen spektri ja 




Monimuuttuja-analyysien tuloksista piirrettiin erilaisia kuvaajia, joista etsittiin lähelle 
tai kauas toisistaan asettuvia saman ja eri keräyspaikan näytteitä. Näiden uutenäytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuuksia sekä yksittäisten kumariinien pitoisuuksia tarkasteltiin ja 
pyrittiin selittämään analyysien tuloksia näiden pitoisuuksien avulla. Ensimmäisenä 
tarkasteltiin Opus 5.5-ohjelmistolla saatujen klusterianalyysien dendrogrammeja. 
Näiden dendrogrammien perusteella pystyttiin alustavasti arvioimaan näytteiden 
ryhmittymistä keräyspaikan mukaan. Kuvassa 32 on esitetty Opus 5.5-ohjelmistolla 
lehtinäytteiden spektreille tehdyn klusterianalyysin tuloksena saatu dendrogrammi. 
Tästä dendrogrammista on havaittavissa lehtinäytteiden ryhmittyminen kahteen 
suurempaan, etäisyydeltään toisistaan kauempana sijaitsevaan klusteriin. 
Dendrogrammista on lisäksi havaittavissa useampien saman keräyspaikan näytteiden 
sijoittuminen lähelle toisiaan. Seuraavaksi klusterianalyysit tehtiin SPSS 15.0-
ohjelmistolla ja niiden perusteella saadut dendrogrammit vastasivat Opus 5.5-
ohjelmiston avulla saatuja dendrogrammeja. Myös näistä tuloksista oli havaittavissa että 
useampi saman keräyspaikan näyte asettui samaan klusteriin tai lyhyelle etäisyydelle 
toisistaan. Dendrogrammeista valittiin myös kaukana toisistaan olevia näytteitä samoilta 




osalta Opus 5.5-ohjelmistolla tehdyistä analyyseista on esitetty liitteessä 7. 
 
Kuva 32. Opus 5.5-ohjelmistolla tehdyn klusterianalyysin tuloksena saatu 
dendrogrammi. Analyysi on tehty aaltolukualueelta 1786–725 cm-1 lehtinäytteille, joita 
samalta keräyspaikalta oli 4-11.  
 
Pääkomponenttianalyysien tavoitteena oli selittää näytteiden varianssista vähintään 80 
%. Juuri- ja lehtinäytteiden varianssin selitti kaksi pääkomponenttia ja kukinto- ja 
varsinäytteiden varianssin kolme pääkomponenttia, kun analyysit tehtiin 
aaltolukualueelta 1785–725 cm-1. Kaikkien uutenäytteiden varianssin selitti kaksi 
komponenttia, kun analyysit tehtiin kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden 
















































































































































































































































































































































































































komponenttia ja kumariinien neljä, kun analyysit tehtiin aaltolukualueelta 1785–725 
cm
-1
. Tuloksissa tarkemmin käsiteltyjen pääkomponenttianalyysien varianssitaulukot on 
esitetty liitteessä 8. Pääkomponenttianalyysien perusteella piirrettiin hajontakuvaajat 
komponenttien pistemäärien mukaan. Pääkomponenttianalyyseissa olivat mukana myös 
keräyspaikat, joilta näytteitä oli esimerkiksi vain kaksi. Näistäkin näytteistä useampi 
asettui samaan kohtaan hajontakuvaajilla. Hajontakuvaajista etsittiin näytteitä, jotka 
asettautuivat lähelle tai kauas toisistaan. Juurinäytteiden hajontakuvaaja 
normalisoiduille spektreille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn 
pääkomponenttianalyysin perusteella on esitetty Kuvassa 33. Osa hajontakuvaajista on 
esitetty tulosten lomassa ja loput on esitetty liitteessä 9.  
 
 
Kuva 33. Aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 juurinäytteiden spektreille tehdyn 
pääkomponenttianalyysin hajontakuvaaja komponenttien pistemäärien mukaan.  
 
Pääkomponenttianalyysien tulosten perusteella vertailtiin myös eri keräyspaikan 
näytteiden spektrejä. Keskenään samanlaisia pääkomponenttien pistemääriä saavia 
spektrejä oli havaittavissa useita. Muutamia samankaltaisuuksia oli analyysien 
perusteella havaittavissa myös maantieteellisesti lähellä sijaitsevien keräyspaikkojen 
näytteiden spektreissä. Pääkomponenttianalyysien perusteella piirrettiin myös 
komponenttien latauskuvaajat. Esimerkkinä on Kuvassa 34 kukintonäytteiden 
spektreille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn pääkomponenttianalyysin 




spektriä. Latausprofiilin vyöhyke kohdalla 1053 cm
-1
 löytyy rutiinin keskiarvospektristä 
kohdalta 1065 cm
-1
 ja vyöhyke 1034 cm
-1 
vastaa rutiinin vyöhykettä 1035 cm
-1
. 
Komponentin 2 latausprofiili on lähes identtinen kumariinien spektrien kanssa. 
Pimpinelliinin keskiarvospektrin vyöhykkeiden aaltolukuarvoihin verrattaessa 
havaittiin, että komponentin 2 kaikki intensiivisimmät vyöhykkeet löytyvät 
pimpinelliinin spektristä. Joidenkin vyöhykkeiden aaltolukuarvo on jopa täysin sama. 
Muut latauskuvaajat on esitetty tulosten lomassa tai liitteessä 9.  
 
 
Kuva 34. Kukintonäytteille aaltolukualueelta 1785-725 cm
-1
  tehdyn 
pääkomponenttianalyysin perusteella piirretty latauskuvaaja kolmesta 
pääkomponentista. 
   
Tuloksissa ensimmäisenä käsitellään vektorinormalisoiduille uutenäytteiden spektreille 
aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehtyjä analyyseja kasvinosa kerrallaan. Seuraavaksi 
esitetään tulokset kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan 
vektorinormalisoiduille uutenäytteiden spektreille tehdyistä analyyseista kasvinosa 
kerrallaan. Kaikki puhdasaineet yhdessä ja kumariinit erikseen sekä puhdasaineet 
yhdistettynä uutenäytteisiin käsitellään seuraavaksi. Viimeisenä on esitetty lyhyesti 
muut analyysitavat. Tuloksiin on valittu muutamia uutenäytteiden spektrejä 
samankaltaisuuksien ja erojen havainnoimiseksi. Lisää uutenäytteiden spektrivertailuja 
on esitetty liitteessä 10. Tuloksissa esitettyjen yksittäisten uutenäytteiden 




erikseen myös Taulukossa 9, kun on käsitelty uutenäytteiden spektrien analyyseja 
kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueilta.   
 




Juurinäytteitä oli pienin määrä eli 67 näytettä. Monimuuttuja-analyysien perusteella 
useampi keräyspaikan 4 juurinäytteiden spektreistä oli samankaltaisia mutta myös 
selkeitä eroja oli havaittavissa. Esimerkissä on esitetty analyysien perusteella erilaisilta 
vaikuttavien näytteiden 4a ja 4i spektrit (Kuva 35). Näytteen 4a kumariinipitoisuus on 
alhaisempi ja eroa on lähinnä oksipeusedaniinin pitoisuudessa. Eroa havainnollistaa 
myös Kuvassa 33 oleva hajontakuvaaja, jossa näytteet asettautuvat kauas toisistaan. 
Kumariiniprofiilia tarkasteltaessa samankaltaisten uutenäytteiden pääkumariini on 
oksipeusedaniini (4a, 4b, 4d, 4f ja 4h). Samankaltaiset keräyspaikan 11 juurinäytteet 
poikkeavat lähinnä oksipeusedaniinin pitoisuuden suhteen (11a, 11b ja 11d). Näistä 11b 
ja 11d ovat asettuneet samaan kohtaan myös hajontakuvaajalla (Kuva 33).  
 
 
Kuva 35. Analyysien perusteella erilaisiksi osoittautuneiden saman keräyspaikan 
juurinäytteiden spektrit. 
 




juurinäytteet eroavat kumariiniprofiililtaan jonkin verran. Kumariinipitoisuus on melko 
pieni ja erot johtuvat lähinnä oksipeusedaniinista (24b ja 35a). Kuvassa 33 esitetyn 
hajontakuvaajan perusteella juurinäytteet 5b ja 12b ovat kaukana muista näytteistä. 
Näytteen 12b pääkumariini on muista juurinäytteistä poiketen kolumbianadiini. 
Näytteen 5b kumariinipitoisuus ei ole erityisen poikkeava. Kuvassa 36 on esitetty 
kolmen eri keräyspaikan juurinäytteiden spektrit. Näytteiden 7b ja 10i 
kumariinipitoisuudet ovat selkeästi suuremmat kuin näytteen 4d. 
 
 
Kuva 36. Monimuuttuja-analyysien perusteella kaksi samankaltaisiksi osoittautunutta ja 




Kukintonäytteitä oli 124, joista useammalta keräyspaikalta näytteitä oli 4-11. 
Analyysien perusteella keräyspaikan 17 näytteet (17a-d) vaikuttivat samankaltaisilta. 
Myös useampi muu saman keräyspaikan näyte asettui samaan klusteriin ja lähelle 
toisiaan hajontakuvaajassa. Keräyspaikan 17 näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet 
ovat samanlaiset. Yhden näytteen kumariinipitoisuus on kuitenkin huomattavasti 
korkeampi, mikä johtuu oksipeusedaniinin selvästi suuremmasta määrästä näytteessä. 
Keräyspaikkojen 36 ja 38 samankaltaisten näytteiden kumariinipitoisuudet ovat melko 
samanlaiset ja erot pitoisuuksissa johtuvat tässäkin tapauksessa oksipeusedaniinin 




analyysien perusteella vaikuttavien kukintonäytteiden 36d ja 36g spektrit. Keräyspaikan 
36 näytteistä useampi myös eroaa monimuuttuja-analyysien perusteella (36c ja 36g sekä 
36d ja 36e). Näytteet eroavat kumariiniprofiililtaan. 
 
 
Kuva 37. Kahden kukintonäytteen spektrit keräyspaikalta 36. Monimuuttuja-analyysien 
perusteella näytteet osoittautuivat samankaltaisiksi. 
 
Pääkomponenttianalyysin perusteella eri keräyspaikoilta löytyi samankaltaisilta 
vaikuttavia kukintonäytteitä. Samankaltaisilta vaikuttivat esimerkiksi maantieteellisesti 
lähellä sijaitsevien keräyspaikkojen 9 ja 10 näytteiden spektrit. Samankaltaisilta 
vaikuttavien uutenäytteiden kokonaiskumariinipitoisuuksissa ei ollut juurikaan eroa 
(22c ja 19a sekä 7a ja 36f). Eroja oli kuitenkin havaittavissa yksittäisten kumariinien, 
mm. oksipeusedaniinin, pitoisuuksissa. Analyysien perusteella erilaisilta vaikuttavien 
eri keräyspaikan kukintonäytteiden kumariiniprofiilit poikkeavat huomattavasti (7c ja 




Lehtinäytteitä oli 126, joista useamman saman keräyspaikan näytteen spektri vaikutti 
monimuuttuja-analyysien perusteella samankaltaiselta. Klusterianalyysin perusteella 
keräyspaikkojen 4, 36 ja 38 näytteet olivat lähellä toisiaan. Keräyspaikan 38 




Keräyspaikan 4 näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet taas poikkeavat ja erot ovat 
lähinnä tuntemattomaksi jääneen yhdisteen 9 pitoisuuksissa (4c, 4d, 4e ja 4k). 
Analyysien perusteella tarkastellut saman keräyspaikan toisistaan eroavat näytteet 
vaikuttavat kumariiniprofiililtaan samankaltaisilta.  
 
Samankaltaisilta vaikuttavista eri keräyspaikan lehtinäytteistä tarkasteltiin kahta 
näyteparia. Toisen parin kokonaiskumariinipitoisuudet ovat vastaavat (12b ja 7a). 
Toisen parin kokonaispitoisuudet poikkeavat ja yksittäisten kumariinien pitoisuuksien 
suhteen on suurta vaihtelua (11b ja 18c). Monimuuttuja-analyysien perusteella erilaisilta 
vaikuttavien eri keräyspaikan näytteiden kumariiniprofiilit poikkeavat huomattavasti (4i 
ja 38a). Kuvassa 38 on esitetty kahden eri keräyspaikan erilaisten näytteiden spektrit. 




Kuva 38. Kahden eri keräyspaikan lehtinäytteen spektrit. Näytteet osoittautuivat 




Varsinäytteitä oli 127, joista useammalta keräyspaikalta oli näytteitä 4-11. 
Monimuuttuja-analyysien perusteella useampi saman keräyspaikan näyte vaikutti 




näytteitä. Näiden näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet ovat keskenään vastaavia ja 
alhaisia (4h ja 4i sekä 38b, 38c, 38e ja 38f). Näytteiden 38b ja 38c spektrit on esitetty 
Kuvassa 39. Näytteet ovat samassa kohdassa myös hajontakuvaajalla, joka on esitetty 
Kuvassa 40. Saman keräyspaikan toisistaan eroavat näytteet ovat 
kumariinipitoisuuksiltaan lähes vastaavia, mutta niissä on havaittavissa yksittäisten 
kumariinien puuttumista toisesta näytteestä.  
 
 
Kuva 39. Samankaltaisiksi analyyseissa osoittautuneet varsinäytteet. 
 
 
Kuva 40. Aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 varsinäytteille tehdyn 






Pääkomponenttianalyysin perusteella samankaltaisilta vaikuttavat, eri keräyspaikan 
varsinäytteet eivät poikkea toisistaan kumariinipitoisuuksien suhteen. Myös näytteiden 
kumariiniprofiili on samankaltainen (17c ja 27b). Eroavissa eri keräyspaikan näytteissä 
kokonaiskumariinipitoisuudet ovat vastaavat myös toisiaan. Eroa on yksittäisten 
kumariinien pitoisuuksissa tai niiden löytymisessä näytteestä. Esimerkkinä tällaisista 
näytteistä ovat näytteet 1a ja 11a, joiden eron voi havaita myös Kuvassa 40 esitetystä 
hajontakuvaajasta. 
 
12.3.2. Analyysit kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden mukaan  
 
Kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan tehtyjen 
monimuuttuja-analyysien tulokset osoittivat, että uutenäytteet ryhmittyivät ja erottuivat 
kokonaiskumariinipitoisuuksien mukaan. Juuri-, kukinto- ja lehtinäytteissä 
kokonaiskumariinipitoisuus oli suurempi näytteissä, joiden varianssin 
pääkomponenttianalyysissa selitti lähinnä komponentti 1. Myös klusterianalyysissa 
näytteet erosivat kumariinipitoisuuksien suhteen. Varsinäytteissä komponentti 2 selitti 
varianssin enemmän kumariineja sisältävistä näytteistä. Kukintonäytteiden 
pääkomponenttianalyysin perusteella piirretty komponenttien latauskuvaaja on esitetty 
Kuvassa 41. Tästä on havaittavissa komponentin 1 intensiivinen vyöhyke kumariineille 
tyypillisen ja niiden intensiivisimmän vyöhykkeen kohdalla. Kuvassa 42 on 
varsinäytteiden vastaava latauskuvaaja ja siinä komponentilla 2 on kumariinien 
intensiivinen vyöhyke. Tuloksissa erikseen tarkasteltujen näytteiden 






Kuva 41. Kukintonäytteille kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden 
mukaan tehdyn pääkomponenttianalyysin perusteella latauskuvaaja. 
 
 
Kuva 42. Varsinäytteille kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden 





Taulukko 9. Yksittäisten uutenäytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet. Taulukossa 





Juurinäytteet  Lehtinäytteet  
36g 67,579 10l 68,475 
13c 60,067 10f 79,209 
15c 17,526 38b 12,817 
27a 29,914 38f 7,443 
11a 60,581 10c 80,770 
4a 21,351 10g 45,298 
41a 74,984 41a 29,029 
32a 38,961 18c 101,491 
Kukintonäytteet  36e 51,144 
10c 110,232 17d 41,975 
10l 102,319 9a 76,489 
36c 95,269 10h 104,996 
36e 97,797 Varsinäytteet  
38d 119,951 38a 5,690 
38f 36,827 38g 8,192 
3b 219,506 4b 17,917 
4k 210,389 4f 19,352 
21c 221,824 38b 6,431 
33b 41,061 38c 7,777 
31b 81,269 38d 13,081 
27b 98,605 38f 11,099 
38b 77,138 18a 56,651 
9f 141,574 10c 14,355 
17b 148,652   
36k 139,904   
4c 147,018   
4d 165,490   




Samalta kasvupaikalta kerätyistä juurinäytteistä muutama asettui samaan kohtaan 
komponenttien pistemäärien perusteella piirrettyyn hajontakuvaajaan. Myös 
klusterianalyysin tuloksien perusteella muutamia saman keräyspaikan näytteitä meni 
samaan klusteriin. Analyysien tuloksia verrattaessa samat näytteet eivät vaikuttaneet 
samankaltaisilta molemmissa analyyseissa ja kumariinipitoisuuksia näiden osalta ei 
tarkemmin käsitelty. 
 
Juurinäytteistä valittiin pääkomponenttianalyysin perusteella näytteet, joiden varianssin 
toinen komponenteista selkeämmin selitti. Näiden näytteiden kumariinipitoisuuksia 
tarkasteltiin. Komponentin 1 pistemäärien ollessa suuremmat näytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuus on korkeampi (36g ja 13c). Juurinäytteiden 15c ja 27a 
komponentin 2 pistemäärät olivat suuremmat ja niiden kokonaiskumariinipitoisuus on 
alhaisempi. Klusterianalyysin tuloksena saadusta dendrogrammista valittiin 




kokonaiskumariinipitoisuuksissa on eroja (11a ja 4a). Myös hajontakuvaajasta etsittiin 
mahdollisimman kaukana sijaitsevat näytteet ja niiden kumariinipitoisuuksissa on myös 




Saman keräyspaikan kukintonäytteistä useat asettuivat samaan kohtaan 
pääkomponenttianalyysin perusteella piirretyllä hajontakuvaajalla. Myös 
klusterianalyysin perusteella saman keräyspaikan näytteitä oli lähellä toisiaan. 
Samankaltaisilta vaikuttavien saman keräyspaikan näytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuudet ovat melko vastaavat (10c ja 10l sekä 36c ja 36e). 
Kumariiniprofiilit ovat myös osittain samankaltaiset. Samankaltaisuutta osoittaa niiden 
asettuminen samaan kohtaan hajontakuvaajalla (Kuva 43). Saman keräyspaikan 
samankaltaisilta vaikuttavat näytteet poikkesivat kokonaiskumariinipitoisuuksiltaan 
melko paljon ja ero pitoisuudessa johtuu lähinnä oksipeusedaniinista (38d ja 38f).  
 
 
Kuva 43. Kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan 
kukintonäytteille tehdyn pääkomponenttianalyysin hajontakuvaaja.   
 
Komponentin 1 pistemäärien ollessa suuremmat kukintonäytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuudet ovat yhtä näytettä lukuun ottamatta suuremmat kuin 




varianssin selitti pääasiassa komponentti 1 ja komponentti 2 selitti näytteiden 33b, 31b 
ja 27b varianssista suurimman osan. Klusterianalyysin tulokset olivat samankaltaiset. 
Dendrogrammissa mahdollisimman kaukana toisistaan olevien näytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuudet poikkeavat (38b ja 9f). Lähelle toisiaan asettuvien 
näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet ovat muutamaa poikkeusta lukuun ottamatta 




Pääkomponenttianalyysin perusteella useampi saman keräyspaikan lehtinäyte vaikutti 
samankaltaiselta. Myös dendrogrammissa useita näytteitä asettautui samaan klusteriin 
tai lähelle toisiaan. Samankaltaisia näytteitä olivat esimerkiksi 10l ja 10f sekä 38b ja 
38f. Niiden kokonaiskumariinipitoisuudet ovat vastaavat. Muutamaa poikkeusta lukuun 
ottamatta samankaltaisilta vaikuttavien näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet ovat 
vastaavat. Poikkeavia näytteitä ovat esimerkiksi 10c ja 10g. Kauimpana toisistaan 
hajontakuvaajan (Kuva 44) perusteella olevien näytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuuksissa on selkeä ero (41a ja 18c). Näytteiden pitoisuusero on 
lähinnä peulustriinin/isopeulustriinin pitoisuudessa. 
 
 
Kuva 44. Kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan 





Dendrogrammissa kauas toisistaan sijoittuvien lehtinäytteiden kumariinipitoisuudet ovat 
lähellä toisiaan (36e ja 17d). Yksittäisten kumariinien pitoisuuksissa on jonkin verran 
eroa. Kauas muista lehtinäytteistä asettuvien kahden näytteen 




Pääkomponenttianalyysin perusteella useat saman keräyspaikan varsinäytteet saivat 
samanlaiset pistemäärät kahdella komponentilla. Myös klusterianalyysissa oli 
havaittavissa saman keräyspaikan näytteiden lyhyempiä etäisyyksiä. Samankaltaisia 
varsinäytteitä olivat esimerkiksi 38a ja 38g sekä 4b ja 4f ja niiden 
kokonaiskumariinipitoisuudet ovat vastaavat. Myös neljän samankaltaiselta vaikuttavan 
varsinäytteen pitoisuudet ovat lähellä toisiaan eli näytteiden 38b, 38c, 38d ja 38f. 
Komponentin 1 selittäessä näytteiden varianssista suurimman osan, on näytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuus alhainen. Komponentin 2 pistemäärien ollessa suurempi, on 
näytteiden kumariinipitoisuus korkeampi. Hajontakuvaajan (Kuva 45) perusteella 
kauimmas toisistaan asettuvien näytteiden kumariinipitoisuuksissa on selkeä ero. 
Komponentti 2 selitti näytteen 18a varianssin ja komponentti 1 näytteen 17c varianssin. 
 
 
Kuva 45. Kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan 





Klusterianalyysin tuloksena saadussa dendrogrammissa ei ollut selkeästi kauas 
toisistaan asettuvia näytteitä. Dendrogrammissa oli kuitenkin havaittavissa yksi näyte, 
joka eroaa muista huomattavasti (10c). Näytteen kokonaiskumariinipitoisuus on 
alhainen ja eri kumariineja on siinä vähän. Määritetyistä kumariineista näyte sisälsi vain 
viittä ja niitä kaikkia vain hyvin vähän. 
 
12.3.3. Puhdasaineiden analyysit 
 
Aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 vektorinormalisoiduille puhdasaineiden spektreille 
tehtyjen klusterianalyysien tuloksena saaduissa dendrogrammeissa puhdasaineet 
sijoittuivat omiin klustereihinsa (Kuva 46).  
 
Kuva 46. Opus 5.5-ohjelmistosta puhdasaineille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 



































































































































































































































































































































Kumariinit olivat selkeästi omissa klustereissaan ja niiden väliset etäisyydet olivat 
lyhyemmät kuin etäisyydet muihin puhdasaineisiin. Fenolihappojen klusterit yhdistyivät 
ensin toisiinsa ja rutiinin ja kversetiinin muodostama klusteri sitten näihin ja lopulta 
kaikki puhdasaineet toisiinsa. 
 
Pääkomponenttianalyysin perusteella kaikkien puhdasaineiden variaation selitti 5 
komponenttia ja kumariinien 4 komponenttia. Kumariineista bergapteenin, 
pimpinelliinin, isoimperatoriinin ja ksantotoksiinin variaation selitti eri komponentti. 
Bergapteenin pistemäärät olivat suurimmat komponentilla 3, pimpinelliinin 
komponentilla 4, isoimperatoriinin komponentilla 1 ja ksantotoksiinin komponentilla 2. 
Imperatoriinin ja oksipeusedaniinin variaatio selittyi pääosin kahdella komponentilla. 
Imperatoriinilla oli suurimmat pistemäärät komponenteilla 1 ja 2 ja oksipeusedaniinilla 
komponenteilla 1 ja 3. Kaikki kumariinit on merkitty hajontakuvaajaan (Kuva 47), mikä 
on piirretty komponenttien 1 ja 2 pistemäärien mukaan.  
 
 
Kuva 47. Kumariineille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn 
pääkomponenttianalyysin hajontakuvajaa komponenttien 1 ja 2 pistemäärien mukaan.  
 
Kun muut puhdasaineet lisättiin analyysiin mukaan, kumariinien variaation selitti kaksi 
komponenttia, joista pelkästään toisen pistemääriä oli bergapteenilla, 
isoimperatoriinilla, oksipeusedaniinilla ja pimpinelliinilla. Näiden neljän kumariinin 
variaation selitti komponentti 1. Imperatoriinilla oli komponenteilla 1 ja 4 suurimmat 




näkyy hajontakuvaajassa, joka on piirretty komponenttien 1 ja 4 pistemäärien 
perusteella (Kuva 48).  
 
 
Kuva 48. Kaikille puhdasaineille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn 
pääkomponenttianalyysin hajontakuvaaja komponenttien 1 ja 4 pistemäärien 
perusteella.  
 
Loput kolme komponenttia selittivät fenolisten happojen, rutiinin ja kversetiinin 
variaation. Fenoliset hapot saivat pistemääriä samalla komponentilla. Tämän 
komponentin 2 ohella komponentti 5 pääosin selitti syringiinihapon variaation sekä 
komponentit 3 ja 1 klorogeenihapon ja komponentti 3 kahvihapon variaation. 
Vanilliinihapon variaatio selittyi pääosin pelkästään komponentilla 2. Rutiinin 
variaation selitti selvästi komponentti 3, joka osittain selitti myös kversetiinin 
variaatiota. Nämä puhdasaineet on merkitty hajontakuvaajaan, mikä on piirretty 






Kuva 49. Kaikille puhdasaineille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn 
pääkomponenttianalyysin hajontakuvaaja komponenttien 2 ja 3 pistemäärien 
perusteella.  
 
Puhdasaineiden yhdistäminen uutenäytteisiin ei luokitellut uutenäytteitä monimuuttuja-
analyyseissa eri tavalla. Analyysit tehtiin aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 
vektorinormalisoiduille spektreille. Pääkomponenttianalyyseissa uutenäytteiden 
varianssi selittyi samalla komponentilla rutiinin kanssa. Muista puhdasaineista 
klorogeenihapon pistemäärät olivat lähimpänä uutenäytteitä. Klusterianalyyseissa 
lyhimmällä etäisyydellä uutenäytteistä oli rutiini ja seuraavana juurinäytteiden analyysia 
lukuun ottamatta klorogeenihappo. 
 
12.3.4. Muut analyysitavat 
 
Uutenäytteiden luokittelemiseksi paremmin tehtiin niiden spektreille 2. kertaluvun 
derivointi. Sen avulla pystyttiin mahdollisista päällekkäisistä vyöhykkeistä erottamaan 
piikkejä ja saatiin spektreihin enemmän hajontaa. Näille toisen derivaatan spektreille 
tehtiin klusterianalyysit sekä Opus 5.5-ohjelmistolla että SPSS 15.0-ohjelmistolla 
aaltolukualueelta 1785–725 cm-1. Myös pääkomponenttianalyysit tehtiin toisen 
derivaatan uutespektreille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 SPSS 15.0-ohjelmistolla. 
Nämä analyysit yhdistivät saman keräyspaikan näytteitä vähemmän kuin analyysit 
vektorinormalisoidulle spektridatalle. Samankaltaisuuksia oli kuitenkin edelleen 




spektrit. Nämä näytteet osoittautuivat samankaltaisiksi myös aaltolukualueelta 1785–
725 cm
-1
 vektorinormalisoiduille spektreille tehtyjen analyysien perusteella. 
 
 
Kuva 50. Kahden samankaltaiseksi monimuuttuja-analyysien perusteella osoittautuneen 
kukintonäytteen 2. derivaatan spektrit.   
 
Vektorinormalisoidut kukintonäytteiden spektrit analysoitiin myös aaltolukualueelta 
1785–1200 cm-1, mutta tulokset eivät juuri poikenneet alueelta 1785–725 cm-1 tehtyjen 
analyysien tuloksista. Näitä analyyseja ei muille uutenäytteille tehty. Kukintonäytteiden 
vektorinormalisoiduille spektreille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 tehdyn 
pääkomponenttianalyysin perusteella piirretystä latauskuvaajasta valittiin intensiivisten 
vyöhykkeiden aaltolukuarvot seuraaviin monimuuttuja-analyyseihin. Näiden analyysien 
tulokset olivat myös vastaavat alueelta 1785–725 cm-1 tehtyjen analyysien kanssa. 
Muille uutenäytteille näitä analyyseja ei tehty.  
 
 
13. TULOSTEN TARKASTELU JA POHDINTA 
 
13.1. Spektrien vertailu 
 
Puhdasaineiden tyypillisten vyöhykkeiden perusteella pyrittiin arvioimaan spektrien 




kirjallisuudessa esitettyjen spektritietojen mukaisesti. Muista kumariineista mitatut 
spektrit eivät olleet kaikilta osin täysin yhdenmukaisia kirjallisuuden kanssa. 
Vyöhykkeiden etsiminen tehtiin vasta monimuuttuja-analyysien jälkeen joten 
uusintamittauksia ei enää tehty. Muiden puhdasaineiden spektreistä löytyivät kaikki 
vyöhykkeet yhtä klorogeenihapon vyöhykettä lukuun ottamatta. Niiden paikat sen sijaan 
erosivat jossain määrin kirjallisuusarvoista, mikä voidaan ehkä osittain selittää häiriöillä 
liuottimesta, sillä taustaspektri mitattiin puhtaasta ja kuivasta timantista.  
 
Spektrejä vertailemalla pystyttiin havaitsemaan erot kumariinipitoisuuksien suhteen. 
Uutenäytteistä valittiin korkeimman ja alhaisimman pitoisuuden näytteet ja näiden 
spektreissä oli etenkin juuri- ja varsinäytteiden kohdalla havaittavissa selviä eroja. 
Uutenäytteen kumariinipitoisuutta voitaisiin siis mahdollisesti ainakin karkeasti arvioida 
pelkän IR-spektrin perusteella käyttäen hyväksi aaltolukualuetta 1785–725 cm-1. 
Yksittäisiä spektrien vyöhykkeitä ja muutoksia niissä on tarkasteltu oliiviöljyjen 
laimennoksia analysoitaessa (Vlachos ym. 2006). Suoputken uutenäytteiden spektreissä 
oli samoja vyöhykkeitä valittujen puhdasaineiden spektrien kanssa. Rutiinin spektrin 
kanssa oli samoja vyöhykkeitä ja sen pitoisuus saattoi olla näytteissä korkea. 
Kumariinipitoisuuksien perusteella tarkasteluun valittujen uutenäytteiden spektreistä 
löytyi esimerkiksi oksipeusedaniinin spektrin kanssa yhteisiä vyöhykkeitä. Nämä 
vyöhykkeet poikkesivat kuitenkin intensiteeteiltään, joten oksipeusedaniinin pitoisuutta 
ei voinut arvioida pelkän spektrin perusteella. Pimpinelliinin spektri sisälsi yhteisiä 
vyöhykkeitä peulustriinia/isopeulustriinia runsaasti sisältävien uutenäytteiden spektrien 
kanssa, mikä johtuu luultavasti näiden kumariinien samankaltaisesta rakenteesta. 
Yksittäisiä uutenäytteiden sisältämiä kumariineja ei uutenäytteiden spektrien perusteella 




Vektorinormalisoiduille uutenäytteiden spektreille aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 
tehtyjen analyysien perusteella spektrit ryhmittyivät keräyspaikan mukaan. 
Ryhmittymistä ei kuitenkaan selittänyt kumariinipitoisuus vaan mahdollisesti joidenkin 




tuloksista havaittiin, että uutenäytteet ja rutiini saivat korkeimmat pistemäärät samalla 
komponentilla. Klusterianalyysien dendrogrammeissa rutiini ja klorogeenihappo olivat 
lähimpänä uutenäytteitä. Näitä kahta yhdistettä, tai muita glykosidirakenteisia 
yhdisteitä, voidaan siis ajatella olevan näytteissä suurempia määriä. Näiden yhdisteiden 
pitoisuudet saattavat vaihdella keräyspaikasta riippuen, mutta saman keräyspaikan 
näytteiden ryhmittymiset näissä aaltolukualueen 1785–725 cm-1 analyyseissa saattoivat 
olla myös sattumaa. Kumariinipitoisuuksia käyttäen oli suoputken uutenäytteille tehty 
klusterianalyysit eikä niiden perusteella suoputken kemotyyppien olemassaoloa voitu 
vahvistaa (Eeva ym, julkaisematon artikkeli 2010). Jonkinlaista yhtäläisyyttä oli 
kuitenkin suoputken uutenäytteiden spektrien analyysien perusteella havaittavissa myös 
keräyspaikan mukaan ryhmittymisten ja kumariinipitoisuuksien tai kumariiniprofiilin 
suhteen. Esimerkiksi kukintonäytteillä samankaltaisiksi osoittautuneet näytteet erosivat 
lähinnä vain oksipeusedaniinin pitoisuuden suhteen ja eroavissa näytteissä koko 
kumariiniprofiili oli erilainen. 
 
Puhdasaineiden spektrien yksittäisten vyöhykkeiden tietoja käytettiin suoputken 
uutenäytteiden spektreille tehtyjen monimuuttuja-analyysien aaltolukualueiden 
valintaan. Moros työtovereineen (2006) oli valinnut jogurttinäytteiden 
klusterianalyysiin kaksi aaltolukualuetta ja jättänyt analyysin ulkopuolelle alueet, jotka 
eivät antaneet tietoa jogurttien sisällöstä. Klusterianalyysin onnistumiseksi oli Baranska 
työtovereineen (2006) poistanut haihtuvien öljyjen FT-Raman-spektreistä niiden 
pääyhdisteelle tyypilliset vyöhykkeet, jotta eri kemotyypit saatiin erottumaan toisistaan.  
Unikkolajikkeiden klusterianalyysissa tulokset eivät taas olleet yhtä luotettavia, jos 
analyysiin otettiin vain tietyt aaltolukualueet mukaan (Schulz ym. 2004b). 
Aaltolukualueelta 4000–100 cm-1 tehdyn klusterianalyysin perusteella saatiin 
luotettavimmin erotettua korkean ja alhaisen alkaloidipitoisuuden unikkokasvit. 
Kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden perusteella tehtyjen analyysien mukaan 
suoputken uutenäytteiden spektrit ryhmittyivät ja erottuivat näytteiden 
kokonaiskumariinipitoisuuksien suhteen. Ryhmittymistä oli juurinäytteitä lukuun 
ottamatta havaittavissa myös saman keräyspaikan perusteella ja nämäkin ryhmittymiset 
selittyivät pääosin kumariinipitoisuuksilla. Juuri-, kukinto- ja varsinäytteiden 




kumariinipitoisuuden kanssa. Varsilla komponentti 2 korreloi kumariinipitoisuuden 
kanssa. Varsinäytteissä on uutenäytteistä alhaisimmat kumariinipitoisuudet ja niiden 
varianssi selittyi enemmän muilla näytteiden sisältämillä yhdisteillä. Näitä yhdisteitä 
voidaan varsinäytteissä analyysien perusteella ajatella olevan korkeampia pitoisuuksia 
kuin kumariineja. Kukintonäytteissä saman keräyspaikan samankaltaisilta analyysien 
mukaan vaikuttavissa näytteissä on eroja oksipeusedaniinin pitoisuuden suhteen. Eroa ei 
mahdollisesti monimuuttuja-analyysien perusteella havaita kukintonäytteissä vaan 
pitoisuuseroista huolimatta ne vaikuttavat analyyseissa samankaltaisilta. Tämä saattaa 
selittyä sillä, että oksipeusedaniini ei ole kukintonäytteiden pääkumariini. Analyysien 
perusteella keskenään eroavien lehtinäytteiden peulustriini/isopeulustriinipitoisuus 
poikkeaa toisistaan. Tämä onkin lehtinäytteiden pääkumariini. Kumariinipitoisuuksien 
perusteella näytteiden spektrit eroaisivat monimuuttuja-analyyseissa ehkä selvimmin 
silloin, kun näytteiden pääkumariinin pitoisuus eroaa merkittävästi toisistaan.    
 
Uutenäytteiden spektrien 2. kertaluvun derivointi ei parantanut monimuuttuja-
analyysien tuloksia. Analyysit tehtiin spektreistä aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 ja 
uutenäytteiden välinen hajonta lisääntyi, mikä oli odotettavissa. Silmämääräisesti on 
kyetty havaitsemaan eri ginsengvalmisteiden erot niiden 2. derivaatan spektreistä (Yap 
ym. 2007). Suoputken uutenäytteiden 2. derivaatan spektreissä oli havaittavissa eroja, 
mutta myös samankaltaisuuksia oli edelleen. Monimuuttuja-analyysien tulokset eivät 
merkittävästi poikenneet vektorinormalisoiduille spektreille tehtyjen analyysien 
tuloksista. Unikkolajikkeiden erottamisessa FT-Raman-spektrien derivointi ei myöskään 
parantanut tuloksia (Schulz ym. 2004b). Mansikkalajikkeiden monimuuttuja-
analyyseihin taas oli käytetty nimenomaan FTIR-spektrien derivaattaspektrejä ja niiden 
luokittelu onnistui (Kim ym. 2009). Uutenäytteiden 2. derivaatan spektreille kannattaisi 
mahdollisesti tehdä monimuuttuja-analyysit kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden 
aaltolukualueiden mukaan. Derivoinnin aiheuttama hajonta saattaisi poistaa 
vektorinormalisoitujen spektrien analyysien tuloksissa havaitut poikkeamat.  
 
Puhdasaineiden pääkomponenttianalyysien perusteella piirretyissä hajontakuvaajissa 
kumariinien ja muiden puhdasaineiden ryhmittymiset selittyvät niiden kemiallisella 




komponenteilleen. Pimpinelliinin kanssa samalla komponentilla ei saanut pistemääriä 
mikään muu kumariini ja pimpinelliini poikkeaakin rakenteeltaan eniten muista 
kumariineista. Samalla komponentilla pistemääriä saivat ksantotoksiini ja imperatoriini, 
joiden substituentti on samassa paikassa bentseenirenkaassa. Oksipeusedaniini sai 
pistemääriä isoimperatoriinin ja bergapteenin kanssa samoilla komponenteilla. Näiden 
kolmen kumariinin bentseenirenkaan substituentti on samassa hiilessä. Fenolihapoista 
syringiinihapon variaatiota selitti komponentti 5 eniten ja muilla puhdasaineilla ei sen 
pistemääriä ollut. Syringiinihappo poikkeaa muista puhdasaineista rakenteeltaan niin, 
että sen bentseenirenkaassa on kaksi substituoimatonta hiiltä. Rutiinia ja kumariineja 
lukuun ottamatta kaikkien muiden puhdasaineiden variaatiota selitti komponentti 2. 
Tämä selittyy niiden samankaltaisella rakenteella. Samanlaiset komponenttien 
pistemäärät kahvihapolla ja klorogeenihapolla johtunevat siitä, että klorogeenihappo on 
kahvihapon esteri. Rutiinin ja kversetiinin pistemäärät samalla komponentilla selittyvät 





Tutkimuksessa arvioitiin FTIR-spektroskopian ja monimuuttuja-analyysien 
soveltuvuutta suoputken uutenäytteiden luokitteluun. Analyyseissa infrapunaspektrin 
aaltolukualueelta 1785–725 cm-1 oli havaittavissa uutenäytteiden ryhmittymistä kasvien 
keräyspaikan mukaan. Kumariinipitoisuuksien mukaan suoputkella ei Suomessa ole 
havaittu kemotyyppejä ja keräyspaikan mukaan ryhmittymisiin vaikuttivat 
todennäköisesti kasvien sisältämien muiden yhdisteiden pitoisuudet.  
 
Kun analyysit tehtiin puhdasaineena käytössä olleiden furanokumariinien spektrien 
intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan, uutenäytteet ryhmittyivät ja 
erottuivat pääosin kokonaiskumariinipitoisuuksien mukaan. 
Pääkomponenttianalyyseissa toinen komponentti korreloi selvästi 
kokonaiskumariinipitoisuuden kanssa. Ryhmittymistä havaittiin näissä analyyseissa 
myös keräyspaikan mukaan ja näissä tapauksissa kasviuutteiden 





Suoputken uutenäytteiden spektreissä oli selviä eroja alhaisen ja korkean 
kumariinipitoisuuden omaavilla näytteillä. Uutenäytteiden ja puhdasaineiden spektreistä 
oli myös havaittavissa joitakin yhtenevyyksiä ja näytteiden voitiin päätellä mahdollisesti 
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1 2 1 2 
Juuri 2b 0,795 0,597 Juuri 19a 0,656 0,733 
Juuri 4a 0,860 0,508 Juuri 19b 0,634 0,754 
Juuri 4b 0,821 0,569 Juuri 20a 0,496 0,863 
Juuri 4c 0,726 0,681 Juuri 20b 0,825 0,553 
Juuri 4d 0,857 0,505 Juuri 21b 0,809 0,582 
Juuri 4e 0,638 0,757 Juuri 22a 0,714 0,698 
Juuri 4f 0,855 0,505 Juuri 22b 0,685 0,722 
Juuri 4g 0,778 0,620 Juuri 22c 0,637 0,761 
Juuri 4h 0,817 0,564 Juuri 24b 0,865 0,497 
Juuri 4i 0,647 0,750 Juuri 25b 0,645 0,758 
Juuri 4k 0,842 0,528 Juuri 26b 0,726 0,659 
Juuri 5b 0,860 0,261 Juuri 27a 0,857 0,515 
Juuri 6a 0,842 0,524 Juuri 27b 0,837 0,542 
Juuri 6b 0,721 0,685 Juuri 29a 0,774 0,612 
Juuri 7a 0,868 0,489 Juuri 29c 0,724 0,685 
Juuri 7b 0,503 0,857 Juuri 30a 0,824 0,564 
Juuri 7c 0,704 0,705 Juuri 31a 0,526 0,846 
Juuri 10f 0,805 0,582 Juuri 31b 0,750 0,653 
Juuri 10i 0,530 0,832 Juuri 32a 0,859 0,508 
Juuri 10l 0,815 0,562 Juuri 32b 0,686 0,722 
Juuri 11a 0,713 0,690 Juuri 33a 0,831 0,552 
Juuri 11b 0,788 0,596 Juuri 33b 0,767 0,640 
Juuri 11d 0,795 0,591 Juuri 34a 0,766 0,633 
Juuri 12a 0,787 0,610 Juuri 35a 0,867 0,492 
Juuri 12b 0,190 0,940 Juuri 35b 0,838 0,531 
Juuri 13c 0,485 0,870 Juuri 36d 0,701 0,705 
Juuri 14a 0,785 0,608 Juuri 36f 0,859 0,508 
Juuri 14b 0,694 0,713 Juuri 36g 0,790 0,606 
Juuri 15a 0,850 0,498 Juuri 39 0,873 0,484 
Juuri 15b 0,636 0,732 Juuri 41a 0,743 0,656 
Juuri 15c 0,875 0,476 Juuri 41b 0,835 0,542 
Juuri 17a 0,789 0,605 Juuri 42a 0,714 0,696 
Juuri 17c 0,824 0,533 Juuri 42b 0,774 0,631 
Juuri 17d 0,736 0,643    
 
  





1 2 3 1 2 3 
Kukinto 1a 0,477 0,814 0,316 Kukinto 19b 0,701 0,599 0,376 
Kukinto 1b 0,545 0,803 0,230 Kukinto 20a 0,767 0,529 0,357 
Kukinto 2a 0,536 0,808 0,234 Kukinto 20b 0,713 0,568 0,403 
Kukinto 2b 0,384 0,748 0,505 Kukinto 21a 0,612 0,659 0,432 
Kukinto 3a 0,445 0,851 0,267 Kukinto 21b 0,751 0,588 0,290 
Kukinto 3b 0,263 0,939 0,207 Kukinto 21c 0,473 0,837 0,261 
Kukinto 4a 0,635 0,524 0,554 Kukinto 22a 0,760 0,493 0,419 
Kukinto 4b 0,785 0,513 0,309 Kukinto 22b 0,611 0,513 0,600 
Kukinto 4c 0,511 0,697 0,438 Kukinto 22c 0,839 0,416 0,344 
Kukinto 4d 0,706 0,605 0,283 Kukinto 23 0,759 0,609 0,214 
Kukinto 4e 0,610 0,618 0,451 Kukinto 24a 0,434 0,683 0,532 
Kukinto 4f 0,718 0,482 0,474 Kukinto 24b 0,681 0,547 0,453 
Kukinto 4g 0,578 0,722 0,364 Kukinto 25a 0,422 0,778 0,440 
Kukinto 4h 0,685 0,512 0,491 Kukinto 25b 0,292 0,601 0,729 
Kukinto 4i 0,845 0,419 0,321 Kukinto 26a 0,298 0,481 0,818 
Kukinto 4k 0,390 0,764 0,409 Kukinto 26b 0,338 0,557 0,755 
Kukinto 5a 0,755 0,573 0,279 Kukinto 27a 0,571 0,604 0,548 
Kukinto 5b 0,761 0,418 0,491 Kukinto 27b 0,499 0,351 0,789 
Kukinto 6a 0,673 0,387 0,624 Kukinto 28a 0,374 0,721 0,562 
Kukinto 6b 0,775 0,416 0,458 Kukinto 28b 0,484 0,437 0,724 
Kukinto 7a 0,738 0,475 0,469 Kukinto 29a 0,452 0,308 0,824 
Kukinto 7b 0,637 0,614 0,439 Kukinto 29b 0,326 0,647 0,679 
Kukinto 7c 0,869 0,372 0,314 Kukinto 29c 0,252 0,234 0,935 
Kukinto 9a 0,487 0,777 0,391 Kukinto 30a 0,579 0,425 0,675 
Kukinto 9b 0,456 0,835 0,303 Kukinto 30b 0,356 0,863 0,344 
Kukinto 9c 0,482 0,809 0,322 Kukinto 31a 0,468 0,662 0,576 
Kukinto 9d 0,563 0,765 0,299 Kukinto 31b 0,475 0,315 0,818 
Kukinto 9e 0,638 0,661 0,366 Kukinto 32a 0,814 0,346 0,452 
Kukinto 9f 0,632 0,697 0,331 Kukinto 32b 0,613 0,507 0,597 
Kukinto 10a 0,500 0,780 0,367 Kukinto 33a 0,780 0,382 0,488 
Kukinto 10b 0,793 0,557 0,227 Kukinto 33b 0,861 0,158 0,453 
Kukinto 10c 0,861 0,449 0,192 Kukinto 34a 0,890 0,337 0,293 
Kukinto 10e 0,396 0,864 0,301 Kukinto 34b 0,838 0,439 0,314 
Kukinto 10f 0,610 0,420 0,668 Kukinto 35a 0,897 0,343 0,275 
Kukinto 10h 0,384 0,852 0,343 Kukinto 35b 0,880 0,318 0,336 
Kukinto 10i 0,657 0,513 0,549 Kukinto 36a 0,841 0,458 0,276 
Kukinto 10k 0,580 0,759 0,284 Kukinto 36b 0,700 0,625 0,333 
Kukinto 10l 0,754 0,530 0,383 Kukinto 36c 0,620 0,644 0,427 
Kukinto 11a 0,609 0,566 0,539 Kukinto 36d 0,835 0,392 0,381 
Kukinto 11b 0,398 0,850 0,320 Kukinto 36e 0,603 0,670 0,414 
Kukinto 11c 0,487 0,763 0,396 Kukinto 36f 0,741 0,464 0,476 
Kukinto 11d 0,620 0,568 0,534 Kukinto 36g 0,832 0,398 0,379 
Kukinto 12b 0,491 0,576 0,642 Kukinto 36h 0,592 0,606 0,510 
Kukinto 12c 0,592 0,707 0,345 Kukinto 36i 0,636 0,588 0,473 
Kukinto 13a 0,594 0,682 0,411 Kukinto 36k 0,504 0,715 0,470 
Kukinto 13b 0,719 0,633 0,270 Kukinto 36l 0,466 0,574 0,661 
Kukinto 13c 0,743 0,512 0,426 Kukinto 37a 0,229 0,792 0,447 
Kukinto 14a 0,863 0,416 0,277 Kukinto 37b 0,515 0,700 0,427 
Kukinto 14b 0,717 0,485 0,451 Kukinto 38a 0,733 0,582 0,247 
Kukinto 15a 0,656 0,600 0,443 Kukinto 38b 0,720 0,451 0,457 
Kukinto 15b 0,609 0,531 0,562 Kukinto 38c 0,654 0,594 0,420 
Kukinto 15c 0,781 0,479 0,381 Kukinto 38d 0,674 0,503 0,474 
Kukinto 16a 0,569 0,733 0,356 Kukinto 38e 0,725 0,515 0,415 
Kukinto 16c 0,349 0,857 0,356 Kukinto 38f 0,766 0,450 0,407 
Kukinto 17a 0,619 0,652 0,408 Kukinto 38g 0,519 0,620 0,486 
Kukinto 17b 0,674 0,665 0,305 Kukinto 39 0,834 0,437 0,320 
Kukinto 17c 0,605 0,602 0,511 Kukinto 40a 0,415 0,771 0,453 
Kukinto 17d 0,609 0,611 0,498 Kukinto 40b 0,340 0,827 0,418 
Kukinto 18a 0,520 0,814 0,244 Kukinto 41a 0,775 0,417 0,450 
Kukinto 18b 0,532 0,757 0,338 Kukinto 41b 0,744 0,574 0,323 
Kukinto 18c 0,457 0,825 0,303 Kukinto 42a 0,868 0,414 0,248 
Kukinto 19a 0,838 0,418 0,347 Kukinto 42b 0,902 0,366 0,222 
  





1 2 1 2 
Lehti 1a 0,344 0,929 Lehti 19a 0,869 0,486 
Lehti 1b 0,739 0,641 Lehti 19b 0,843 0,507 
Lehti 2a 0,500 0,849 Lehti 20a 0,786 0,603 
Lehti 2b 0,789 0,588 Lehti 20b 0,867 0,486 
Lehti 3a 0,621 0,760 Lehti 21a 0,849 0,507 
Lehti 3b 0,612 0,782 Lehti 21b 0,883 0,457 
Lehti 4a 0,860 0,491 Lehti 21c 0,349 0,931 
Lehti 4b 0,898 0,406 Lehti 22a 0,845 0,492 
Lehti 4c 0,922 0,346 Lehti 22b 0,809 0,574 
Lehti 4d 0,925 0,363 Lehti 22c 0,871 0,479 
Lehti 4e 0,940 0,333 Lehti 23 0,482 0,866 
Lehti 4f 0,895 0,423 Lehti 24a 0,261 0,930 
Lehti 4g 0,910 0,377 Lehti 24b 0,825 0,545 
Lehti 4h 0,888 0,432 Lehti 25a 0,535 0,836 
Lehti 4i 0,907 0,237 Lehti 25b 0,598 0,785 
Lehti 4k 0,949 0,266 Lehti 26a 0,566 0,816 
Lehti 5a 0,856 0,496 Lehti 26b 0,703 0,669 
Lehti 5b 0,876 0,473 Lehti 27a 0,719 0,658 
Lehti 6a 0,837 0,497 Lehti 27b 0,787 0,590 
Lehti 6b 0,885 0,433 Lehti 28a 0,405 0,905 
Lehti 7a 0,888 0,427 Lehti 28b 0,371 0,916 
Lehti 7b 0,862 0,491 Lehti 29a 0,765 0,600 
Lehti 7c 0,884 0,440 Lehti 29b 0,328 0,935 
Lehti 9a 0,263 0,962 Lehti 29c 0,770 0,608 
Lehti 9b 0,383 0,917 Lehti 30a 0,766 0,596 
Lehti 9c 0,485 0,866 Lehti 30b 0,390 0,907 
Lehti 9d 0,614 0,778 Lehti 31a 0,410 0,897 
Lehti 9e 0,745 0,646 Lehti 31b 0,377 0,893 
Lehti 10a 0,614 0,775 Lehti 32a 0,874 0,465 
Lehti 10b 0,687 0,709 Lehti 32b 0,593 0,771 
Lehti 10c 0,475 0,877 Lehti 33a 0,698 0,636 
Lehti 10e 0,372 0,913 Lehti 33b 0,590 0,670 
Lehti 10f 0,823 0,527 Lehti 34a 0,698 0,705 
Lehti 10g 0,509 0,858 Lehti 34b 0,867 0,467 
Lehti 10h 0,375 0,919 Lehti 35a 0,789 0,599 
Lehti 10i 0,634 0,751 Lehti 35b 0,838 0,509 
Lehti 10k 0,656 0,749 Lehti 36a 0,591 0,795 
Lehti 10l 0,713 0,692 Lehti 36b 0,515 0,846 
Lehti 11a 0,714 0,656 Lehti 36c 0,738 0,661 
Lehti 11b 0,449 0,863 Lehti 36d 0,871 0,482 
Lehti 11c 0,521 0,828 Lehti 36e 0,725 0,679 
Lehti 11d 0,911 0,339 Lehti 36f 0,835 0,532 
Lehti 12a 0,879 0,466 Lehti 36g 0,780 0,609 
Lehti 12b 0,891 0,431 Lehti 36h 0,709 0,699 
Lehti 12c 0,884 0,409 Lehti 36i 0,673 0,728 
Lehti 13a 0,484 0,869 Lehti 36k 0,680 0,723 
Lehti 13b 0,777 0,608 Lehti 36l 0,603 0,754 
Lehti 13c 0,706 0,674 Lehti 37a 0,727 0,677 
Lehti 14a 0,787 0,604 Lehti 37b 0,625 0,777 
Lehti 14b 0,819 0,570 Lehti 38a 0,857 0,486 
Lehti 15a 0,826 0,539 Lehti 38b 0,719 0,664 
Lehti 15b 0,733 0,636 Lehti 38c 0,802 0,573 
Lehti 15c 0,735 0,653 Lehti 38d 0,772 0,600 
Lehti 16a 0,568 0,814 Lehti 38e 0,884 0,447 
Lehti 16b 0,644 0,746 Lehti 38f 0,755 0,637 
Lehti 16c 0,420 0,893 Lehti 38g 0,800 0,577 
Lehti 17a 0,793 0,563 Lehti 39 0,936 0,335 
Lehti 17b 0,582 0,805 Lehti 40a 0,844 0,499 
Lehti 17c 0,740 0,634 Lehti 40b 0,817 0,514 
Lehti 17d 0,839 0,532 Lehti 41a 0,823 0,489 
Lehti 18a 0,596 0,795 Lehti 41b 0,876 0,471 
Lehti 18b 0,688 0,694 Lehti 42a 0,845 0,516 
Lehti 18c 0,444 0,866 Lehti 42b 0,911 0,358 
  





1 2 3 1 2 3 
Varsi 1a 0,297 0,887 0,304 Varsi 19a 0,730 0,480 0,474 
Varsi 1b 0,411 0,804 0,341 Varsi 19b 0,714 0,574 0,354 
Varsi 2a 0,531 0,804 0,232 Varsi 20a 0,594 0,336 0,681 
Varsi 2b 0,662 0,583 0,412 Varsi 20b 0,447 0,530 0,684 
Varsi 3a 0,596 0,775 0,182 Varsi 21a 0,684 0,333 0,547 
Varsi 3b 0,400 0,871 0,257 Varsi 21b 0,740 0,395 0,470 
Varsi 4b 0,787 0,171 0,441 Varsi 21c 0,655 0,712 0,241 
Varsi 4c 0,623 0,539 0,402 Varsi 22a 0,629 0,333 0,563 
Varsi 4d 0,514 0,598 0,453 Varsi 22b 0,509 0,629 0,543 
Varsi 4e 0,839 0,335 0,330 Varsi 22c 0,766 0,472 0,385 
Varsi 4f 0,869 0,348 0,318 Varsi 23 0,564 0,773 0,281 
Varsi 4g 0,756 0,461 0,446 Varsi 24a 0,503 0,794 0,304 
Varsi 4h 0,720 0,608 0,276 Varsi 24b 0,926 0,281 0,238 
Varsi 4i 0,702 0,597 0,375 Varsi 25a 0,514 0,797 0,257 
Varsi 4k 0,718 0,474 0,369 Varsi 25b 0,507 0,667 0,511 
Varsi 5a 0,861 0,430 0,193 Varsi 26a 0,587 0,521 0,613 
Varsi 5b 0,827 0,416 0,353 Varsi 26b 0,471 0,636 0,585 
Varsi 6a 0,548 0,471 0,678 Varsi 27a 0,626 0,582 0,492 
Varsi 6b 0,764 0,407 0,453 Varsi 27b 0,838 0,306 0,424 
Varsi 7a 0,807 0,459 0,349 Varsi 28a 0,647 0,636 0,401 
Varsi 7b 0,528 0,552 0,617 Varsi 28b 0,631 0,705 0,226 
Varsi 7c 0,717 0,422 0,522 Varsi 29a 0,494 0,716 0,439 
Varsi 9a 0,454 0,822 0,324 Varsi 29b 0,144 0,795 0,554 
Varsi 9b 0,441 0,740 0,398 Varsi 29c -0,044 0,784 0,584 
Varsi 9c 0,671 0,694 0,235 Varsi 30a 0,757 0,381 0,457 
Varsi 9d 0,668 0,685 0,273 Varsi 30b 0,525 0,754 0,366 
Varsi 9e 0,508 0,789 0,336 Varsi 31a 0,290 0,688 0,643 
Varsi 9f 0,594 0,741 0,297 Varsi 31b 0,553 0,622 0,378 
Varsi 10a 0,481 0,788 0,378 Varsi 32a 0,811 0,495 0,299 
Varsi 10b 0,538 0,785 0,283 Varsi 32b 0,591 0,604 0,444 
Varsi 10c 0,351 0,876 0,287 Varsi 33a 0,693 0,495 0,479 
Varsi 10d 0,120 0,758 0,611 Varsi 33b 0,635 0,473 0,565 
Varsi 10e 0,471 0,798 0,355 Varsi 34a 0,861 0,400 0,307 
Varsi 10f 0,504 0,289 0,787 Varsi 34b 0,817 0,493 0,267 
Varsi 10g 0,559 0,753 0,327 Varsi 35a 0,831 0,461 0,303 
Varsi 10h 0,354 0,841 0,402 Varsi 35b 0,843 0,447 0,284 
Varsi 10i 0,412 0,602 0,663 Varsi 36a 0,713 0,658 0,228 
Varsi 10k 0,475 0,756 0,402 Varsi 36b 0,710 0,668 0,193 
Varsi 10l 0,695 0,473 0,527 Varsi 36c 0,747 0,632 0,169 
Varsi 11a 0,819 0,154 0,452 Varsi 36d 0,786 0,470 0,383 
Varsi 11b 0,570 0,305 0,590 Varsi 36e 0,547 0,762 0,287 
Varsi 11c 0,603 0,450 0,430 Varsi 36f 0,504 0,749 0,418 
Varsi 11d 0,827 0,245 0,418 Varsi 36g 0,714 0,544 0,431 
Varsi 12a 0,817 0,419 0,240 Varsi 36h 0,613 0,713 0,325 
Varsi 12b 0,804 0,469 0,308 Varsi 36i 0,658 0,702 0,260 
Varsi 12c 0,477 0,831 0,252 Varsi 36k 0,677 0,638 0,343 
Varsi 13a 0,329 0,849 0,385 Varsi 36l 0,484 0,791 0,369 
Varsi 13b 0,733 0,632 0,240 Varsi 37a 0,804 0,498 0,251 
Varsi 13c 0,791 0,501 0,314 Varsi 37b 0,746 0,582 0,297 
Varsi 14a 0,697 0,466 0,503 Varsi 38a 0,838 0,500 0,186 
Varsi 14b 0,247 0,383 0,806 Varsi 38b 0,745 0,580 0,294 
Varsi 15a 0,584 0,425 0,652 Varsi 38c 0,769 0,567 0,263 
Varsi 15b 0,709 0,392 0,565 Varsi 38d 0,808 0,524 0,245 
Varsi 15c 0,671 0,459 0,551 Varsi 38e 0,772 0,580 0,224 
Varsi 16a 0,534 0,758 0,340 Varsi 38f 0,710 0,588 0,347 
Varsi 16b 0,541 0,714 0,388 Varsi 38g 0,799 0,498 0,298 
Varsi 16c 0,536 0,774 0,311 Varsi 39 0,907 0,380 0,137 
Varsi 17a 0,635 0,489 0,583 Varsi 40a 0,751 0,613 0,226 
Varsi 17b 0,580 0,759 0,291 Varsi 40b 0,680 0,666 0,259 
Varsi 17c 0,841 0,306 0,422 Varsi 41a 0,351 0,538 0,702 
Varsi 17d 0,894 0,278 0,304 Varsi 41b 0,892 0,402 0,185 
Varsi 18a 0,196 0,896 0,310 Varsi 42a 0,600 0,644 0,464 
Varsi 18b 0,711 0,633 0,073 Varsi 42b 0,641 0,613 0,426 
Varsi 18c 0,473 0,849 0,175     
  





1 2 1 2 
Juuri 2b 0,796 0,572 Juuri 19a 0,625 0,733 
Juuri 4a 0,522 0,845 Juuri 19b 0,731 0,611 
Juuri 4b 0,811 0,555 Juuri 20a 0,913 0,389 
Juuri 4c 0,930 0,293 Juuri 20b 0,441 0,866 
Juuri 4d 0,586 0,656 Juuri 21b 0,698 0,714 
Juuri 4e 0,945 0,222 Juuri 22a 0,866 0,488 
Juuri 4f 0,612 0,513 Juuri 22b 0,824 0,558 
Juuri 4g 0,799 0,594 Juuri 22c 0,790 0,594 
Juuri 4h 0,751 0,437 Juuri 24b 0,599 0,688 
Juuri 4i 0,903 0,407 Juuri 25b 0,867 0,480 
Juuri 4k 0,483 0,794 Juuri 26b 0,479 0,796 
Juuri 5b -0,411 0,738 Juuri 27a 0,420 0,900 
Juuri 6a 0,585 0,740 Juuri 27b 0,874 0,430 
Juuri 6b 0,903 0,424 Juuri 29a 0,404 0,866 
Juuri 7a 0,789 0,473 Juuri 29c 0,710 0,691 
Juuri 7b 0,900 0,389 Juuri 30a 0,720 0,682 
Juuri 7c 0,886 0,442 Juuri 31a 0,900 0,423 
Juuri 10f 0,512 0,820 Juuri 31b 0,583 0,773 
Juuri 10i 0,935 0,329 Juuri 32a 0,280 0,943 
Juuri 10l 0,691 0,695 Juuri 32b 0,884 0,461 
Juuri 11a 0,784 0,599 Juuri 33a 0,883 0,385 
Juuri 11b 0,788 0,582 Juuri 33b 0,796 0,598 
Juuri 11d 0,510 0,824 Juuri 34a 0,914 0,360 
Juuri 12a 0,778 0,608 Juuri 35a 0,749 0,527 
Juuri 12b 0,871 0,393 Juuri 35b 0,895 0,349 
Juuri 13c 0,937 0,333 Juuri 36d 0,674 0,731 
Juuri 14a 0,528 0,815 Juuri 36f 0,805 0,529 
Juuri 14b 0,948 0,307 Juuri 36g 0,955 0,273 
Juuri 15a 0,213 0,922 Juuri 39 0,297 0,908 
Juuri 15b 0,487 0,808 Juuri 41a 0,978 0,156 
Juuri 15c 0,341 0,902 Juuri 41b 0,899 0,351 
Juuri 17a 0,864 0,485 Juuri 42a 0,804 0,572 
Juuri 17c 0,397 0,770 Juuri 42b 0,793 0,605 









1 2 1 2 
Kukinto 1a 0,927 0,371 Kukinto 19b 0,728 0,682 
Kukinto 1b 0,962 0,268 Kukinto 20a 0,697 0,712 
Kukinto 2a 0,949 0,312 Kukinto 20b 0,710 0,699 
Kukinto 2b 0,864 0,494 Kukinto 21a 0,793 0,607 
Kukinto 3a 0,981 0,189 Kukinto 21b 0,822 0,566 
Kukinto 3b 0,992 0,122 Kukinto 21c 0,965 0,258 
Kukinto 4a 0,628 0,776 Kukinto 22a 0,567 0,821 
Kukinto 4b 0,790 0,609 Kukinto 22b 0,566 0,816 
Kukinto 4c 0,953 0,248 Kukinto 22c 0,521 0,850 
Kukinto 4d 0,955 0,235 Kukinto 23 0,854 0,504 
Kukinto 4e 0,881 0,426 Kukinto 24a 0,851 0,442 
Kukinto 4f 0,631 0,761 Kukinto 24b 0,756 0,623 
Kukinto 4g 0,821 0,563 Kukinto 25a 0,864 0,496 
Kukinto 4h 0,693 0,693 Kukinto 25b 0,677 0,722 
Kukinto 4i 0,553 0,827 Kukinto 26a 0,498 0,852 
Kukinto 4k 0,971 0,112 Kukinto 26b 0,583 0,801 
Kukinto 5a 0,760 0,638 Kukinto 27a 0,707 0,705 
Kukinto 5b 0,440 0,897 Kukinto 27b 0,210 0,970 
Kukinto 6a 0,366 0,927 Kukinto 28a 0,835 0,534 
Kukinto 6b 0,492 0,866 Kukinto 28b 0,438 0,890 
Kukinto 7a 0,567 0,819 Kukinto 29a 0,240 0,952 
Kukinto 7b 0,780 0,621 Kukinto 29b 0,685 0,718 
Kukinto 7c 0,512 0,850 Kukinto 29c 0,101 0,979 
Kukinto 9a 0,888 0,458 Kukinto 30a 0,292 0,953 
Kukinto 9b 0,946 0,320 Kukinto 30b 0,954 0,297 
Kukinto 9c 0,939 0,341 Kukinto 31a 0,747 0,664 
Kukinto 9d 0,914 0,398 Kukinto 31b 0,168 0,978 
Kukinto 9e 0,770 0,631 Kukinto 32a 0,240 0,967 
Kukinto 9f 0,841 0,535 Kukinto 32b 0,544 0,837 
Kukinto 10a 0,886 0,459 Kukinto 33a 0,348 0,936 
Kukinto 10b 0,804 0,584 Kukinto 33b -0,060 0,995 
Kukinto 10c 0,685 0,718 Kukinto 34a 0,380 0,923 
Kukinto 10e 0,951 0,299 Kukinto 34b 0,509 0,841 
Kukinto 10f 0,335 0,937 Kukinto 35a 0,343 0,930 
Kukinto 10h 0,930 0,364 Kukinto 35b 0,164 0,958 
Kukinto 10i 0,561 0,824 Kukinto 36a 0,626 0,771 
Kukinto 10k 0,928 0,371 Kukinto 36b 0,793 0,600 
Kukinto 10l 0,678 0,730 Kukinto 36c 0,760 0,646 
Kukinto 11a 0,702 0,704 Kukinto 36d 0,379 0,922 
Kukinto 11b 0,959 0,277 Kukinto 36e 0,771 0,634 
Kukinto 11c 0,913 0,403 Kukinto 36f 0,467 0,884 
Kukinto 11d 0,655 0,754 Kukinto 36g 0,407 0,912 
Kukinto 12b 0,638 0,761 Kukinto 36h 0,622 0,781 
Kukinto 12c 0,828 0,558 Kukinto 36i 0,619 0,781 
Kukinto 13a 0,812 0,579 Kukinto 36k 0,829 0,557 
Kukinto 13b 0,862 0,500 Kukinto 36l 0,555 0,829 
Kukinto 13c 0,615 0,786 Kukinto 37a 0,877 0,432 
Kukinto 14a 0,557 0,821 Kukinto 37b 0,833 0,543 
Kukinto 14b 0,657 0,742 Kukinto 38a 0,783 0,575 
Kukinto 15a 0,758 0,645 Kukinto 38b 0,310 0,919 
Kukinto 15b 0,618 0,773 Kukinto 38c 0,660 0,731 
Kukinto 15c 0,673 0,726 Kukinto 38d 0,434 0,876 
Kukinto 16a 0,899 0,435 Kukinto 38e 0,532 0,821 
Kukinto 16c 0,912 0,400 Kukinto 38f 0,372 0,904 
Kukinto 17a 0,812 0,565 Kukinto 38g 0,722 0,662 
Kukinto 17b 0,814 0,576 Kukinto 39 0,614 0,780 
Kukinto 17c 0,603 0,797 Kukinto 40a 0,860 0,505 
Kukinto 17d 0,701 0,710 Kukinto 40b 0,917 0,396 
Kukinto 18a 0,956 0,291 Kukinto 41a 0,405 0,909 
Kukinto 18b 0,895 0,444 Kukinto 41b 0,766 0,633 
Kukinto 18c 0,918 0,391 Kukinto 42a 0,449 0,871 
Kukinto 19a 0,483 0,873 Kukinto 42b 0,494 0,862 
 
  





1 2 1 2 
Lehti 1a 0,957 0,283 Lehti 19a 0,642 0,757 
Lehti 1b 0,858 0,494 Lehti 19b 0,788 0,609 
Lehti 2a 0,947 0,317 Lehti 20a 0,825 0,523 
Lehti 2b 0,512 0,848 Lehti 20b 0,543 0,806 
Lehti 3a 0,963 0,254 Lehti 21a 0,729 0,675 
Lehti 3b 0,848 0,524 Lehti 21b 0,602 0,793 
Lehti 4a 0,559 0,818 Lehti 21c 0,959 0,274 
Lehti 4b 0,696 0,682 Lehti 22a 0,210 0,964 
Lehti 4c 0,626 0,760 Lehti 22b 0,536 0,811 
Lehti 4d 0,463 0,882 Lehti 22c 0,497 0,865 
Lehti 4e 0,125 0,989 Lehti 23 0,946 0,318 
Lehti 4f 0,724 0,648 Lehti 24a 0,961 0,027 
Lehti 4g 0,082 0,983 Lehti 24b 0,756 0,617 
Lehti 4h 0,459 0,859 Lehti 25a 0,900 0,431 
Lehti 4i 0,039 0,722 Lehti 25b 0,892 0,439 
Lehti 4k 0,371 0,874 Lehti 26a 0,843 0,534 
Lehti 5a 0,583 0,800 Lehti 26b 0,489 0,847 
Lehti 5b 0,555 0,817 Lehti 27a 0,536 0,832 
Lehti 6a 0,298 0,933 Lehti 27b 0,377 0,915 
Lehti 6b 0,693 0,709 Lehti 28a 0,966 0,222 
Lehti 7a 0,188 0,966 Lehti 28b 0,973 0,198 
Lehti 7b 0,746 0,654 Lehti 29a 0,396 0,904 
Lehti 7c 0,396 0,862 Lehti 29b 0,928 0,344 
Lehti 9a 0,923 0,380 Lehti 29c 0,556 0,822 
Lehti 9b 0,951 0,304 Lehti 30a 0,339 0,929 
Lehti 9c 0,781 0,622 Lehti 30b 0,907 0,406 
Lehti 9d 0,908 0,399 Lehti 31a 0,866 0,491 
Lehti 9e 0,811 0,560 Lehti 31b 0,828 0,542 
Lehti 10a 0,724 0,687 Lehti 32a 0,525 0,839 
Lehti 10b 0,889 0,422 Lehti 32b 0,788 0,607 
Lehti 10c 0,936 0,350 Lehti 33a 0,271 0,946 
Lehti 10e 0,979 0,205 Lehti 33b 0,221 0,960 
Lehti 10f 0,652 0,748 Lehti 34a 0,840 0,534 
Lehti 10g 0,921 0,381 Lehti 34b 0,727 0,671 
Lehti 10h 0,956 0,287 Lehti 35a 0,526 0,848 
Lehti 10i 0,838 0,526 Lehti 35b 0,117 0,988 
Lehti 10k 0,807 0,577 Lehti 36a 0,937 0,343 
Lehti 10l 0,657 0,750 Lehti 36b 0,957 0,287 
Lehti 11a 0,920 0,382 Lehti 36c 0,866 0,486 
Lehti 11b 0,978 0,203 Lehti 36d 0,476 0,872 
Lehti 11c 0,968 0,246 Lehti 36e 0,879 0,474 
Lehti 11d 0,738 0,659 Lehti 36f 0,824 0,560 
Lehti 12a 0,417 0,903 Lehti 36g 0,621 0,778 
Lehti 12b 0,670 0,689 Lehti 36h 0,738 0,665 
Lehti 12c 0,736 0,601 Lehti 36i 0,886 0,457 
Lehti 13a 0,934 0,352 Lehti 36k 0,920 0,389 
Lehti 13b 0,868 0,491 Lehti 36l 0,553 0,831 
Lehti 13c 0,516 0,844 Lehti 37a 0,623 0,776 
Lehti 14a 0,701 0,706 Lehti 37b 0,812 0,581 
Lehti 14b 0,726 0,683 Lehti 38a 0,216 0,968 
Lehti 15a 0,619 0,771 Lehti 38b 0,628 0,750 
Lehti 15b 0,507 0,849 Lehti 38c 0,441 0,888 
Lehti 15c 0,678 0,704 Lehti 38d 0,380 0,915 
Lehti 16a 0,896 0,435 Lehti 38e 0,421 0,879 
Lehti 16b 0,736 0,667 Lehti 38f 0,624 0,766 
Lehti 16c 0,952 0,298 Lehti 38g 0,536 0,830 
Lehti 17a 0,286 0,953 Lehti 39 0,250 0,947 
Lehti 17b 0,797 0,600 Lehti 40a 0,855 0,482 
Lehti 17c 0,434 0,896 Lehti 40b 0,966 0,237 
Lehti 17d 0,537 0,838 Lehti 41a 0,023 0,996 
Lehti 18a 0,929 0,365 Lehti 41b 0,380 0,915 
Lehti 18b 0,925 0,330 Lehti 42a 0,348 0,924 
Lehti 18c 0,987 0,159 Lehti 42b 0,634 0,729 
  





1 2 1 2 
Varsi 1a 0,012 0,994 Varsi 19a 0,943 0,303 
Varsi 1b 0,089 0,984 Varsi 19b 0,793 0,581 
Varsi 2a 0,025 0,984 Varsi 20a 0,871 0,094 
Varsi 2b 0,581 0,793 Varsi 20b 0,759 0,472 
Varsi 3a -0,059 0,980 Varsi 21a 0,935 0,154 
Varsi 3b 0,015 0,996 Varsi 21b 0,915 0,339 
Varsi 4b 0,933 -0,047 Varsi 21c 0,301 0,931 
Varsi 4c 0,455 0,693 Varsi 22a 0,919 0,300 
Varsi 4d 0,414 0,794 Varsi 22b 0,630 0,733 
Varsi 4e 0,855 0,023 Varsi 22c 0,875 0,377 
Varsi 4f 0,933 0,056 Varsi 23 0,176 0,981 
Varsi 4g 0,937 0,340 Varsi 24a 0,119 0,985 
Varsi 4h 0,256 0,922 Varsi 24b 0,960 -0,160 
Varsi 4i 0,690 0,712 Varsi 25a 0,212 0,973 
Varsi 4k 0,720 0,419 Varsi 25b 0,660 0,726 
Varsi 5a 0,795 0,090 Varsi 26a 0,863 0,475 
Varsi 5b 0,943 0,302 Varsi 26b 0,678 0,730 
Varsi 6a 0,905 0,382 Varsi 27a 0,807 0,528 
Varsi 6b 0,908 0,371 Varsi 27b 0,990 0,043 
Varsi 7a 0,913 0,374 Varsi 28a 0,662 0,683 
Varsi 7b 0,774 0,581 Varsi 28b 0,399 0,894 
Varsi 7c 0,900 0,142 Varsi 29a 0,331 0,935 
Varsi 9a 0,162 0,983 Varsi 29b 0,284 0,938 
Varsi 9b 0,241 0,916 Varsi 29c 0,216 0,952 
Varsi 9c 0,209 0,960 Varsi 30a 0,955 0,158 
Varsi 9d 0,378 0,908 Varsi 30b 0,470 0,872 
Varsi 9e 0,250 0,960 Varsi 31a 0,643 0,728 
Varsi 9f 0,269 0,953 Varsi 31b 0,673 0,610 
Varsi 10a 0,358 0,926 Varsi 32a 0,923 0,365 
Varsi 10b 0,272 0,955 Varsi 32b 0,744 0,586 
Varsi 10c 0,036 0,996 Varsi 33a 0,928 0,223 
Varsi 10d 0,445 0,855 Varsi 33b 0,920 0,172 
Varsi 10e 0,238 0,970 Varsi 34a 0,973 0,156 
Varsi 10f 0,919 0,167 Varsi 34b 0,952 0,282 
Varsi 10g 0,355 0,923 Varsi 35a 0,902 0,379 
Varsi 10h 0,253 0,959 Varsi 35b 0,980 0,144 
Varsi 10i 0,703 0,671 Varsi 36a 0,375 0,910 
Varsi 10k 0,410 0,909 Varsi 36b 0,303 0,950 
Varsi 10l 0,906 0,405 Varsi 36c 0,269 0,956 
Varsi 11a 0,911 -0,165 Varsi 36d 0,922 0,304 
Varsi 11b 0,865 0,293 Varsi 36e 0,274 0,939 
Varsi 11c 0,716 0,605 Varsi 36f 0,377 0,925 
Varsi 11d 0,938 0,079 Varsi 36g 0,847 0,514 
Varsi 12a 0,628 0,470 Varsi 36h 0,503 0,854 
Varsi 12b 0,768 0,570 Varsi 36i 0,339 0,935 
Varsi 12c 0,121 0,987 Varsi 36k 0,684 0,701 
Varsi 13a 0,158 0,982 Varsi 36l 0,334 0,940 
Varsi 13b 0,416 0,897 Varsi 37a 0,953 0,254 
Varsi 13c 0,739 0,615 Varsi 37b 0,781 0,601 
Varsi 14a 0,867 0,232 Varsi 38a 0,902 0,365 
Varsi 14b 0,742 0,290 Varsi 38b 0,816 0,562 
Varsi 15a 0,928 0,368 Varsi 38c 0,794 0,588 
Varsi 15b 0,961 0,264 Varsi 38d 0,860 0,486 
Varsi 15c 0,889 0,436 Varsi 38e 0,704 0,692 
Varsi 16a 0,375 0,896 Varsi 38f 0,865 0,480 
Varsi 16b 0,610 0,756 Varsi 38g 0,946 0,302 
Varsi 16c 0,377 0,922 Varsi 39 0,888 -0,019 
Varsi 17a 0,931 0,349 Varsi 40a 0,429 0,874 
Varsi 17b 0,276 0,953 Varsi 40b 0,193 0,942 
Varsi 17c 0,995 0,098 Varsi 41a 0,716 0,404 
Varsi 17d 0,987 0,056 Varsi 41b 0,883 0,303 
Varsi 18a -0,031 0,996 Varsi 42a 0,706 0,701 
Varsi 18b 0,217 0,973 Varsi 42b 0,702 0,658 
Varsi 18c -0,062 0,981    
  
Rotatoitu (7 toistoa) komponenttimatriisi kaikista puhdasaineista aaltolukualueelta 1785-725 cm-1 
Näyte 
Komponentti 
1 2 3 4 5 
Bergapteeni B ,757 -,063 -,173 ,238 -,186 
Bergapteeni D ,787 -,045 -,164 ,212 -,183 
Bergapteeni M ,771 -,021 -,131 ,244 -,164 
Imperatoriini B ,577 ,018 -,141 ,699 -,156 
Imperatoriini C ,696 ,092 -,086 ,504 -,061 
Imperatoriini D ,653 ,059 -,112 ,622 -,114 
Isoimperatoriini E ,942 ,098 ,059 ,026 ,044 
Isoimperatoriini F ,923 ,109 ,023 -,046 -,017 
Isoimperatoriini G ,955 ,080 ,026 ,012 -,049 
Oksipeusedaniini E ,948 ,036 ,021 ,166 -,023 
Oksipeusedaniini F ,861 -,025 ,022 ,286 -,009 
Oksipeusedaniini G ,899 -,028 ,012 ,251 -,005 
Pimpinelliini E ,861 -,238 ,084 ,178 ,177 
Pimpinelliini F ,829 -,251 ,091 ,155 ,204 
Pimpinelliini H ,766 -,227 ,099 ,197 ,308 
Ksantotoksiini K ,286 -,066 -,056 ,929 ,082 
Ksantotoksiini L ,335 -,002 -,060 ,915 ,085 
Ksantotoksiini M ,207 -,050 -,071 ,942 ,068 
Kahvihappo S -,154 ,671 ,406 -,185 ,219 
Kahvihappo T -,176 ,647 ,400 -,196 ,220 
Kahvihappo W -,176 ,631 ,404 -,186 ,244 
Klorogeenihappo E ,300 ,755 ,322 ,145 ,083 
Klorogeenihappo H ,322 ,766 ,305 ,117 ,029 
Klorogeenihappo J ,305 ,759 ,316 ,140 ,069 
Syringiinihappo D ,000 ,484 ,181 ,041 ,816 
Syringiinihappo E -,014 ,466 ,188 ,043 ,825 
Syringiinihappo F -,029 ,459 ,175 ,048 ,829 
Vanilliinihappo A -,166 ,848 ,110 -,021 ,200 
Vanilliinihappo B -,170 ,849 ,099 -,026 ,180 
Vanilliinihappo C -,161 ,843 ,104 -,039 ,175 
Rutiini B ,039 ,159 ,893 -,004 ,210 
Rutiini C ,037 ,148 ,898 -,009 ,210 
Rutiini E ,036 ,145 ,898 -,006 ,212 
Kversetiini C -,057 ,360 ,831 -,106 -,031 
Kversetiini D -,058 ,346 ,830 -,102 -,032 
Kversetiini F -,047 ,335 ,800 -,127 -,086 
 
Rotatoitu (6 toistoa) komponenttimatriisi kumariineista  
aaltolukualueelta 1785-725 cm-1 
Näyte 
Komponentti 
1 2 3 4 
Bergapteeni B ,270 ,250 ,888 ,211 
Bergapteeni D ,318 ,227 ,872 ,222 
Bergapteeni M ,284 ,252 ,888 ,220 
Imperatoriini B ,461 ,757 ,278 ,125 
Imperatoriini C ,709 ,588 ,101 ,206 
Imperatoriini D ,600 ,693 ,193 ,169 
Isoimperatoriini E ,861 ,105 ,283 ,364 
Isoimperatoriini F ,891 ,039 ,251 ,324 
Isoimperatoriini G ,846 ,089 ,382 ,314 
Oksipeusedaniini E ,747 ,231 ,476 ,331 
Oksipeusedaniini F ,569 ,332 ,570 ,304 
Oksipeusedaniini G ,643 ,309 ,529 ,322 
Pimpinelliini E ,426 ,221 ,324 ,806 
Pimpinelliini F ,402 ,198 ,259 ,846 
Pimpinelliini H ,321 ,232 ,218 ,874 
Ksantotoksiini K ,039 ,940 ,224 ,183 
Ksantotoksiini L ,159 ,939 ,163 ,166 
Ksantotoksiini M -,007 ,948 ,195 ,115 
 
  
LIITE 2 Uutenäytteiden kumariinipitoisuudet. 
 













4a 0,586 0,662 11,904 0,864 1,233 2,409 1,296 
4b 0,742 0,671 10,440 0,866 1,154 3,430 1,260 
4c 0,725 0,585 28,902 1,630 0,840 12,986 1,674 
4d 0,603 0,687 15,866 2,250 2,313 6,706 0,972 
4e 0,685 0,797 36,868 2,203 3,043 12,587 1,836 
4f 0,635 0,671 10,390 1,201 1,680 8,842 1,764 
4g 0,801 0,637 19,411 2,177 2,032 6,250 0,650 
4h 0,643 0,810 19,286 2,707 1,682 8,537 1,377 
4i 0,912 0,788 23,041 0,893 1,793 6,154 0,787 
4k 0,620 0,676 21,364 0,805 2,560 8,112 2,999 
5b 0,754 0,921 34,228 2,320 2,786 15,131 3,110 
7a 0,674 0,819 13,525 1,518 1,907 2,228 1,630 
7b 0,640 0,617 49,367 1,573 4,200 33,196 2,556 
10i 0,707 0,629 79,711 4,027 6,975 2,120 16,748 
11a 0,601 0,762 38,204 4,402 2,155 1,550 7,664 
11b 0,597 0,859 28,816 1,033 2,579 2,345 8,087 
11c 0,639 0,692 6,575 1,478 1,082 0,956 1,634 
11d 0,782 0,832 15,441 0,960 1,376 0,930 4,459 
12b 1,602 0,793 7,928 1,776 1,745 12,570 3,230 
13c 0,752 1,032 32,688 1,891 4,652 13,294 2,404 
15b 0,739 0,830 12,513 1,044 1,502 13,473 4,536 
15c 0,623 0,683 7,215 0,745 0,889 1,790 2,171 
24b 0,639 0,000 16,065 1,337 2,069 5,796 1,358 
27a 0,655 0,714 14,728 0,749 1,797 6,190 2,394 
32a 0,680 0,664 19,750 1,177 1,669 9,569 1,206 
35a 0,647 0,000 4,912 0,728 0,977 2,649 1,233 
36g 0,654 0,716 38,374 2,455 2,876 15,377 3,172 
41a 0,699 0,703 46,017 3,135 3,600 15,371 1,789 
 
Juurinäytteistä tunnistamattomat kumariinit ja niiden pitoisuudet sekä näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet (mg/g) 
Näyte Yhdiste 8 Yhdiste 9 Yhdiste 10 Yhdiste 11 Yhdiste 12 Yhdiste 13 Kokonaiskuma-
riinipitoisuus 
4a 0,817 0,000 1,580 0,000 0,000 0,000 21,351 
4b 0,000 0,668 1,505 0,000 0,000 0,000 20,736 
4c 0,730 0,783 0,683 0,000 0,000 0,000 49,540 
4d 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 29,397 
4e 0,885 0,755 0,799 0,000 0,000 0,000 60,459 
4f 0,000 1,064 0,000 0,000 0,854 0,000 27,100 
4g 0,000 0,000 2,713 0,000 0,000 0,000 34,672 
4h 0,000 0,955 0,783 0,000 0,895 1,818 39,495 
4i 0,000 0,000 3,015 0,661 0,000 0,000 38,045 
4k 0,758 0,948 0,705 0,000 0,719 0,000 40,266 
5b 1,480 0,792 3,683 0,000 0,793 0,000 65,997 
7a 0,000 0,929 3,167 0,000 8,192 0,000 34,590 
7b 0,000 1,017 2,810 0,000 0,803 0,000 96,779 
10i 0,000 2,348 4,402 0,000 0,732 0,000 118,398 
11a 0,000 1,732 2,325 0,000 1,187 0,000 60,581 
11b 0,000 1,118 1,914 0,000 0,000 0,000 47,348 
11c 0,000 0,791 0,988 0,000 0,000 0,000 14,835 
11d 0,000 0,832 1,540 0,000 0,000 0,000 27,152 
12b 0,000 1,128 1,608 0,000 0,686 0,000 33,067 
13c 0,000 0,919 1,761 0,000 0,675 0,000 60,067 
15b 1,138 0,701 1,155 0,000 0,000 0,000 37,630 
15c 0,000 0,862 1,791 0,000 0,756 0,000 17,526 
24b 0,000 0,000 0,000 0,000 0,616 0,000 27,881 
27a 0,833 0,851 1,004 0,000 0,000 0,000 29,914 
32a 0,000 0,822 2,446 0,000 0,978 0,000 38,961 
35a 0,000 0,727 0,821 0,000 0,000 0,000 12,695 
36g 0,000 1,263 2,018 0,000 0,674 0,000 67,579 
41a 0,000 0,849 2,821 0,000 0,000 0,000 74,984 
  
 













3b 2,080 2,090 9,846 2,957 2,015 8,899 104,004 
4k 1,651 2,027 5,311 1,920 1,444 15,572 70,027 
7a 1,163 1,286 25,120 0,000 0,000 22,100 30,207 
7c 1,203 1,461 67,913 1,636 1,426 14,786 12,343 
9a 1,163 1,516 3,524 2,607 0,000 10,127 33,531 
9b 2,098 2,143 25,571 0,000 0,000 0,000 48,509 
9c 1,500 1,342 10,520 0,000 1,226 5,321 33,901 
9d 1,177 1,428 18,644 0,000 1,380 6,422 38,556 
9e 1,836 2,165 6,838 1,591 1,245 5,965 38,066 
9f 1,165 1,660 16,304 0,000 1,600 8,527 31,151 
10a 1,253 1,267 4,118 0,000 4,958 0,000 31,606 
10b 1,315 1,179 4,477 0,000 4,496 3,700 27,365 
10c 1,154 1,297 10,055 2,498 1,331 5,980 43,041 
10d 1,189 0,000 2,541 11,835 0,000 7,247 28,728 
10e 0,000 1,226 42,143 0,000 1,332 4,794 31,203 
10f 1,491 1,960 35,551 0,000 8,664 7,305 45,499 
10g 1,313 1,184 33,180 0,000 1,498 4,433 35,199 
10h 1,179 1,243 10,504 10,699 0,000 46,526 29,158 
10i 1,230 1,365 16,069 6,857 1,799 3,103 46,253 
10k 2,658 1,620 28,437 3,785 1,435 8,675 41,048 
10l 1,933 1,357 6,087 1,737 8,945 6,846 5,008 
17a 1,291 1,301 149,506 2,945 1,450 11,907 26,557 
17b 1,379 1,420 5,001 8,050 0,000 5,758 90,497 
17c 1,513 1,658 19,962 4,248 1,829 51,306 42,021 
17d 1,368 1,205 2,393 0,000 2,114 10,720 51,474 
19a 1,297 1,219 4,314 11,909 0,000 5,076 25,367 
21c 1,730 2,090 7,212 2,297 1,439 4,534 73,368 
22c 0,000 1,565 6,166 6,840 0,000 5,883 35,719 
27b 1,200 1,330 2,359 12,121 0,000 34,976 32,475 
31b 0,000 1,186 3,063 0,000 7,174 3,911 50,043 
33b 0,000 1,212 12,805 0,000 2,386 4,982 3,094 
36a 1,163 1,472 15,493 2,067 2,860 26,444 27,232 
36b 1,193 1,264 17,454 4,507 1,535 5,515 36,010 
36c 1,156 1,257 9,200 1,872 4,176 0,000 58,269 
36d 0,000 1,211 18,001 0,000 1,470 4,021 1,243 
36e 1,259 1,246 7,352 2,673 0,000 0,000 57,451 
36f 1,242 1,314 4,582 24,602 0,000 5,628 48,585 
36g 1,170 2,950 1,972 9,403 0,000 9,387 26,522 
36h 1,204 1,183 4,307 5,919 0,000 25,040 43,550 
36i 1,246 1,193 2,726 0,000 0,000 24,181 21,384 
36k 1,261 1,389 7,485 8,165 0,000 32,949 40,435 
36l 0,000 1,472 6,400 1,474 0,000 22,483 39,776 
38a 1,213 1,299 67,644 3,103 0,000 15,335 4,628 
38b 1,156 1,280 40,427 0,000 1,329 11,601 3,798 
38c 1,253 0,000 58,143 3,640 0,000 8,097 12,390 
38d 1,211 1,843 69,016 5,570 0,000 17,044 5,007 
38e 0,000 0,000 5,678 0,000 0,000 0,000 0,000 
38f 0,000 0,000 8,327 11,471 0,000 2,927 3,281 




Kukintonäytteistä tunnistamattomat kumariinit ja niiden pitoisuudet  
sekä näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet (mg/g) 
Näyte Yhdiste 8 Yhdiste 9 Yhdiste 10 Yhdiste 11 Yhdiste 12 Yhdiste 13 Kokonaiskuma-
riinipitoisuus 
3b 0,000 59,738 1,344 10,871 11,005 4,657 219,506 
4k 2,682 81,092 2,630 1,758 22,099 2,175 210,389 
7a 0,000 7,855 1,387 17,809 3,991 0,000 110,918 
7c 0,000 13,010 1,731 10,128 4,313 0,000 129,949 
9a 0,000 38,348 0,000 24,969 9,956 35,401 161,141 
9b 0,000 39,866 9,207 12,830 7,439 29,991 177,655 
9c 0,000 33,002 0,000 9,192 8,405 26,703 131,113 
9d 0,000 10,549 1,708 22,510 7,248 39,408 149,030 
9e 0,000 42,196 0,000 12,139 11,234 34,826 158,101 
9f 9,363 17,589 0,000 18,654 10,306 25,255 141,574 
10a 0,000 11,740 7,275 22,970 0,000 42,734 127,923 
10b 0,000 9,215 0,000 8,223 6,214 286,740 352,922 
10c 0,000 7,606 1,528 15,444 3,936 16,361 110,232 
10d 0,000 6,508 0,000 25,415 4,676 10,543 98,682 
10e 0,000 9,081 1,521 98,787 2,535 13,983 206,605 
10f 0,000 11,218 0,000 0,000 8,600 0,000 120,288 
10g 0,000 8,213 2,154 13,423 2,726 3,348 106,672 
10h 0,000 34,136 0,000 13,919 8,366 13,166 168,896 
10i 0,000 14,158 1,818 7,007 5,307 27,344 132,310 
10k 0,000 18,226 1,295 28,466 7,333 34,423 177,401 
10l 1,288 47,740 0,000 21,380 0,000 0,000 102,319 
17a 0,000 13,244 2,166 20,988 2,154 5,849 239,359 
17b 0,000 6,817 0,000 23,587 6,143 0,000 148,652 
17c 0,000 6,687 1,438 4,460 6,273 22,791 164,184 
17d 0,000 9,111 0,000 16,975 11,085 51,944 158,388 
19a 0,000 4,931 0,000 37,202 5,015 17,818 114,149 
21c 7,506 11,525 0,000 33,366 10,035 66,723 221,824 
22c 0,000 7,152 0,000 2,083 7,364 28,601 101,374 
27b 0,000 6,450 1,251 1,535 4,908 0,000 98,605 
31b 0,000 6,039 0,000 3,731 6,121 0,000 81,269 
33b 0,000 7,010 1,596 0,000 1,807 6,169 41,061 
36a 0,000 20,052 0,000 4,130 7,058 3,360 111,331 
36b 0,000 17,830 1,316 7,226 5,219 0,000 99,067 
36c 0,000 0,000 12,415 1,124 5,801 0,000 95,269 
36d 0,000 6,474 0,000 9,638 5,099 35,906 83,062 
36e 0,000 4,410 15,041 3,004 5,363 0,000 97,797 
36f 0,000 26,430 0,000 4,387 6,938 0,000 123,710 
36g 0,000 23,061 1,386 1,403 6,765 3,505 87,523 
36h 0,000 7,804 0,000 4,752 5,664 0,000 99,423 
36i 0,000 14,651 0,000 5,535 3,810 2,272 76,999 
36k 0,000 28,353 1,224 7,080 6,332 5,232 139,904 
36l 0,000 32,209 1,345 16,359 10,530 4,600 136,648 
38a 0,000 7,489 1,314 3,489 3,560 0,000 109,074 
38b 0,000 4,370 1,735 5,623 5,819 0,000 77,138 
38c 0,000 13,987 1,488 2,030 5,193 2,171 108,392 
38d 0,000 11,919 0,000 5,034 3,307 0,000 119,951 
38e 0,000 3,737 3,869 0,000 1,327 2,759 17,370 
38f 0,000 3,889 0,000 2,909 4,021 0,000 36,827 

















2b 0,000 1,376 1,408 0,000 1,252 1,557 34,548 
4a 0,000 1,411 0,000 0,000 0,000 0,000 5,244 
4b 0,000 1,388 1,982 0,000 0,000 1,874 6,439 
4c 0,000 1,313 1,474 0,000 0,000 0,000 22,798 
4d 1,758 1,464 1,810 0,000 0,000 0,000 55,404 
4e 0,000 1,712 2,063 1,292 0,000 1,969 14,896 
4f 0,000 1,347 1,445 1,413 0,000 1,969 24,513 
4g 1,176 1,922 2,943 1,749 0,000 2,903 21,261 
4h 0,000 1,417 1,727 0,000 0,000 2,054 23,424 
4i 0,000 1,350 2,522 0,000 2,647 1,942 41,799 
4k 1,802 1,587 1,861 0,000 0,000 0,000 12,804 
7a 0,000 1,318 2,040 0,000 0,000 1,320 40,585 
9a 1,160 1,289 1,830 0,000 0,000 1,618 24,178 
9b 2,140 1,567 2,925 0,000 0,000 1,417 26,270 
10a 0,000 1,270 0,000 0,000 1,285 0,000 35,886 
10b 0,000 1,485 0,000 0,000 0,000 0,000 42,362 
10c 1,518 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 53,023 
10d 0,000 1,317 1,463 0,000 1,574 1,895 37,043 
10e 0,000 1,212 2,337 0,000 0,000 0,000 31,389 
10f 1,695 1,592 1,965 0,000 4,755 1,432 56,713 
10g 0,000 0,000 1,484 0,000 0,000 0,000 34,851 
10h 0,000 0,000 1,641 0,000 1,248 0,000 37,392 
10i 1,383 1,827 4,464 0,000 1,440 2,313 54,617 
10k 0,000 1,360 1,577 0,000 1,259 1,419 25,875 
10l 1,140 1,292 2,836 0,000 1,357 0,000 50,726 
11b 0,000 1,620 4,529 3,039 0,000 1,418 21,946 
12b 0,000 0,000 1,949 0,000 1,344 1,283 46,189 
17d 1,327 1,371 0,000 0,000 0,000 0,000 20,296 
18c 1,432 1,928 3,651 0,000 1,304 2,967 76,571 
36a 0,000 2,452 3,355 0,000 1,230 1,910 21,935 
36b 0,000 1,266 2,083 0,000 1,205 0,000 24,912 
36c 0,000 1,225 2,065 1,536 0,000 1,292 34,136 
36d 0,000 1,387 2,139 2,041 0,000 0,000 0,000 
36e 0,000 1,395 0,000 0,000 0,000 0,000 41,541 
36f 1,161 1,370 3,511 1,686 0,000 0,000 34,330 
36g 1,778 1,777 2,098 0,000 0,000 1,534 20,009 
36h 1,557 1,394 2,995 0,000 0,000 0,000 13,328 
36i 1,336 1,886 0,000 0,000 0,000 0,000 27,805 
36k 0,000 1,357 2,370 0,000 0,000 1,394 29,043 
36l 0,000 1,259 1,840 2,029 0,000 3,888 21,459 
38a 0,000 0,000 1,639 0,000 0,000 1,564 1,246 
38b 0,000 1,299 2,368 0,000 0,000 1,396 0,000 
38c 0,000 0,000 1,667 0,000 1,336 0,000 1,789 
38d 0,000 0,000 2,042 0,000 0,000 1,347 1,726 
38e 0,000 0,000 1,417 0,000 0,000 0,000 0,000 
38f 0,000 0,000 1,664 0,000 0,000 1,314 1,526 
38g 0,000 1,192 2,183 1,409 0,000 2,251 1,295 
41a 0,000 1,406 2,159 0,000 0,000 0,000 10,773 
  
 
Lehtinäytteistä tunnistamattomat kumariinit ja niiden pitoisuudet 
 sekä näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet (mg/g) 
Näyte Yhdiste 8 Yhdiste 9 Yhdiste 10 Yhdiste 11 Yhdiste 12 Yhdiste 13 Kokonaiskuma-
riinipitoisuus 
2b 10,772 18,314 0,000 1,449 6,773 32,249 109,697 
4a 0,000 13,021 0,000 0,000 6,094 26,018 51,787 
4b 0,000 11,646 0,000 0,000 6,001 22,874 52,203 
4c 1,443 20,719 2,180 0,000 5,537 0,000 55,464 
4d 0,000 5,711 0,000 1,365 6,091 0,000 73,603 
4e 0,000 1,365 0,000 0,000 3,616 14,886 41,799 
4f 0,000 1,386 0,000 0,000 7,548 28,659 68,280 
4g 15,402 5,504 0,000 1,562 6,473 2,131 63,027 
4h 0,000 1,548 0,000 0,000 6,555 25,084 61,810 
4i 0,000 2,221 0,000 0,000 0,000 6,469 58,950 
4k 1,404 14,509 2,493 0,000 3,090 0,000 39,549 
7a 0,000 3,397 1,568 2,023 6,871 0,000 59,121 
9a 0,000 17,428 0,000 0,000 6,799 22,188 76,489 
9b 0,000 16,754 0,000 0,000 6,114 21,812 78,999 
10a 0,000 7,191 9,932 0,000 0,000 34,941 90,506 
10b 0,000 4,139 9,238 0,000 0,000 7,264 64,489 
10c 0,000 5,036 0,000 1,714 6,567 12,913 80,770 
10d 0,000 4,332 0,000 0,000 4,555 0,000 52,180 
10e 2,390 3,088 0,000 0,000 4,169 22,506 67,090 
10f 0,000 1,217 0,000 0,000 9,840 0,000 79,209 
10g 0,000 3,705 0,000 0,000 5,258 0,000 45,298 
10h 0,000 27,804 1,736 0,000 10,555 24,620 104,996 
10i 0,000 8,028 0,000 0,000 8,193 14,702 96,966 
10k 0,000 5,811 0,000 1,352 6,636 21,402 66,690 
10l 0,000 4,944 0,000 0,000 6,180 0,000 68,475 
11b 0,000 3,175 0,000 0,000 6,686 16,043 58,456 
12b 1,470 3,382 1,442 0,000 5,022 0,000 62,081 
17d 0,000 2,133 0,000 0,000 4,667 12,180 41,975 
18c 0,000 5,384 0,000 0,000 8,253 0,000 101,491 
36a 0,000 13,934 0,000 0,000 5,697 4,086 54,600 
36b 0,000 9,030 3,819 0,000 6,214 0,000 48,529 
36c 0,000 2,092 2,185 0,000 0,000 1,228 45,760 
36d 0,000 2,151 0,000 1,419 6,785 35,824 51,746 
36e 0,000 2,978 0,000 0,000 5,230 0,000 51,144 
36f 0,000 17,265 0,000 0,000 10,353 3,472 73,149 
36g 0,000 15,243 0,000 1,767 6,790 6,790 57,786 
36h 0,000 1,808 0,000 0,000 3,541 0,000 24,624 
36i 0,000 11,492 1,955 0,000 47,806 11,149 103,429 
36k 0,000 11,897 0,000 0,000 6,922 6,924 59,907 
36l 0,000 9,899 0,000 1,520 8,025 4,057 53,975 
38a 0,000 1,336 0,000 0,000 4,075 0,000 9,860 
38b 0,000 1,489 0,000 0,000 6,264 0,000 12,817 
38c 0,000 1,488 0,000 1,293 5,273 0,000 12,846 
38d 0,000 1,187 0,000 0,000 5,017 0,000 11,319 
38e 0,000 1,658 0,000 0,000 4,611 0,000 7,686 
38f 0,000 0,000 0,000 0,000 2,938 0,000 7,443 
38g 0,000 0,000 0,000 0,000 5,327 0,000 13,656 

















1a 0,000 2,137 3,233 1,551 1,232 1,300 8,808 
4a 1,157 0,000 1,649 0,000 1,715 0,000 1,713 
4b 1,140 0,000 1,907 0,000 0,000 1,987 4,688 
4c 1,338 1,188 5,429 1,307 1,545 0,000 9,171 
4d 0,000 1,333 1,897 0,000 1,285 1,612 15,917 
4e 1,321 1,277 1,805 0,000 0,000 1,634 6,838 
4f 1,147 0,000 2,597 1,646 0,000 1,673 5,242 
4g 1,355 1,187 0,000 0,000 0,000 1,366 2,883 
4h 1,345 1,206 3,260 1,515 1,325 2,121 8,437 
4i 1,202 0,000 2,508 1,357 2,058 1,339 8,021 
4k 1,316 1,316 3,119 1,804 0,000 1,972 8,803 
9f 1,309 1,256 0,000 0,000 0,000 1,810 3,560 
10a 0,000 1,214 2,731 0,000 1,435 1,561 6,994 
10b 0,000 0,000 2,706 0,000 1,282 0,000 4,218 
10c 0,000 1,338 4,302 0,000 1,389 0,000 1,274 
10d 1,429 0,000 3,577 0,000 1,383 1,503 4,261 
10e 0,000 0,000 1,921 0,000 1,211 0,000 5,653 
10f 1,288 0,000 2,549 0,000 2,898 1,721 2,151 
10g 0,000 1,199 1,932 0,000 1,329 1,444 8,999 
10h 1,150 0,000 2,155 0,000 1,202 0,000 4,887 
10i 0,000 1,390 13,414 2,409 2,630 2,347 9,337 
10k 0,000 0,000 2,358 0,000 1,260 1,530 2,409 
10l 0,000 1,321 4,153 1,520 1,467 15,557 9,833 
11a 0,000 0,000 2,331 1,292 1,236 0,000 3,490 
17c 0,000 0,000 1,429 0,000 1,405 0,000 6,066 
18a 0,000 1,519 1,762 0,000 1,593 0,000 20,356 
27b 1,399 0,000 3,835 1,594 1,486 1,804 2,924 
36i 0,000 1,294 1,698 0,000 1,193 0,000 5,565 
38a 1,487 1,234 1,758 0,000 0,000 0,000 0,000 
38b 0,000 0,000 2,353 0,000 0,000 0,000 2,426 
38c 1,205 1,232 1,836 0,000 0,000 0,000 0,000 
38d 0,000 0,000 2,041 1,367 1,202 2,480 1,322 
38e 0,000 0,000 2,012 0,000 0,000 0,000 0,000 
38f 1,308 0,000 2,101 0,000 1,307 0,000 1,436 




Varsinäytteistä tuntemattomaksi jääneet kumariinit ja niiden pitoisuudet  
sekä näytteiden kokonaiskumariinipitoisuudet (mg/g) 
Näyte Yhdiste 8 Yhdiste 9 Yhdiste 10 Yhdiste 11 Yhdiste 12 Yhdiste 13 Kokonaiskuma-
riinipitoisuus 
1a 0,000 3,212 0,000 0,000 1,693 0,000 23,166 
4a 0,000 2,765 0,000 0,000 1,466 2,512 12,977 
4b 3,432 2,425 0,000 0,000 2,338 0,000 17,917 
4c 1,418 11,900 3,020 0,000 3,518 0,000 39,833 
4d 1,449 9,921 0,000 0,000 3,636 0,000 37,050 
4e 1,340 9,613 0,000 1,671 3,012 0,000 28,512 
4f 0,000 5,076 0,000 0,000 1,970 0,000 19,352 
4g 3,410 1,863 0,000 0,000 1,709 0,000 13,772 
4h 0,000 1,563 0,000 0,000 2,509 5,855 29,135 
4i 0,000 2,483 0,000 0,000 0,000 2,198 21,167 
4k 2,024 16,169 0,000 0,000 3,460 0,000 39,982 
9f 0,000 5,161 0,000 0,000 2,882 3,743 19,720 
10a 0,000 8,170 0,000 0,000 0,000 6,043 28,149 
10b 0,000 3,440 0,000 1,852 2,631 2,687 18,817 
10c 0,000 0,000 0,000 6,053 0,000 0,000 14,355 
10d 0,000 3,377 0,000 0,000 1,955 0,000 17,486 
10e 3,485 4,063 0,000 0,000 2,123 3,969 22,424 
10f 0,000 5,111 0,000 0,000 0,000 0,000 15,718 
10g 0,000 6,262 0,000 0,000 2,726 3,348 27,239 
10h 0,000 6,555 0,000 0,000 2,120 3,137 21,205 
10i 0,000 9,059 2,023 0,000 2,266 3,725 48,599 
10k 0,000 3,342 0,000 0,000 1,945 2,147 14,991 
10l 0,000 8,231 1,505 0,000 2,806 0,000 46,393 
11a 0,000 1,381 1,542 0,000 1,548 0,000 12,820 
17c 0,000 1,643 0,000 0,000 2,141 4,845 17,530 
18a 0,000 18,775 1,950 0,000 3,861 6,834 56,651 
27b 0,000 3,368 0,000 0,000 2,413 0,000 18,824 
36i 1,397 6,342 1,512 0,000 2,242 0,000 21,242 
38a 0,000 0,000 0,000 0,000 1,212 0,000 5,690 
38b 0,000 0,000 0,000 1,652 0,000 0,000 6,431 
38c 1,598 0,000 0,000 0,000 1,906 0,000 7,777 
38d 0,000 1,955 0,000 1,443 1,271 0,000 13,081 
38e 0,000 1,317 1,875 0,000 0,000 0,000 5,205 
38f 0,000 1,387 1,778 0,000 1,782 0,000 11,099 
38g 0,000 1,726 2,099 0,000 0,000 0,000 8,192 
 
  
LIITE 3 Puhdasaineiden FTIR-spektrien absorptiovyöhykkeet. Vyöhykkeet on etsitty 
Opus 5.5-ohjelmistolla aaltolukualueelta 1785-725 cm
-1
. 
Kumariinien absorptiovyöhykkeet ilmoitettuina kolmen rinnakkaisen spektrin vyöhykkeiden keskiarvoina (cm-1) 
Bergapteeni Ksantotoksiini Oksipeusedaniini Pimpinelliini Imperatoriini Isoimperatoriini 
1726 1758 1728 1730 1726 1732 
1629 1709 1624 1619 1623 1625 
1582 1654 1607 1577 1585 1608 
1559 1619 1578 1539 1545 1580 
1541 1582 1543 1480 1466 1546 
1508 1542 1522 1450 1439 1456 
1469 1508 1507 1418 1401 1445 
1434 1498 1457 1386 1376 1373 
1385 1457 1443 1373 1324 1350 
1359 1431 1383 1340 1293 1325 
1293 1398 1372 1322 1241 1239 
1254 1334 1344 1265 1215 1201 
1214 1295 1312 1241 1179 1155 
1156 1245 1284 1196 1145 1126 
1120 1218 1242 1157 1093 1093 
1096 1175 1203 1118 1029 1073 
1080 1145 1155 1091 991 1045 
1046 1129 1126 1061 937 1001 
1031 1098 1096 1034 875 976 
985 1086 1076 1014 824 936 
964 1027 1046 959 755 895 
942 1008 981 943  864 
895 995 939 877  825 
865 949 915 864  790 
827 872 895 826  749 
784 857 863 784   
762 837 822    
 813 793    
 789 748    
 755     
 748     
 
Muiden puhdasaineiden absorptiovyöhykkeet ilmoitettuina  
kolmen rinnakkaisen spektrin vyöhykkeiden keskiarvoina (cm-1) 
Kahvihappo Klorogeenihappo Syringiinihappo Vanilliinihappo Rutiini Kversetiini 
1643 1687 1678 1773 1655 1658 
1618 1631 1618 1673 1605 1612 
1598 1600 1594 1596 1568 1557 
1510 1516 1520 1522 1500 1509 
1447 1445 1456 1472 1446 1457 
1376 1270 1424 1454 1359 1401 
1351 1179 1380 1433 1297 1352 
1327 1160 1325 1378 1274 1317 
1276 1117 1263 1297 1240 1289 
1219 1081 1238 1279 1203 1245 
1198 1025 1217 1238 1170 1209 
1176 978 1198 1203 1116 1166 
1163 915 1116 1187 1065 1140 
1118 883 1031 1168 1035 1094 
1039 854 935 1111 1016 1009 
1025 812 906 1029 999 998 
974 784 862 916 936 932 
953 736 838 882 913 880 
936  805 819 880 848 
900  757 805 834 826 
852  737 762 810 800 
814    789 789 
797    731 752 
780      
736      
  
LIITE 4 Puhdasaineiden FTIR-spektrit, jotka on piirretty kolmen rinnakkaisen 





LIITE 5 FTIR-spektrit uutenäytteistä, joiden kokonaiskumariinipitoisuus on kasvinosan 










LIITE 7 Opus 5.5-ohjelmistolla useille saman keräyspaikan uutenäytteille 
aaltolukualueelta 1786-725 cm
-1
 tehtyjen klusterianalyysien tuloksena saadut 
dendrogrammit. 
 














































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































LIITE 8 SPSS 15.0-ohjelmistolla tehtyjen pääkomponenttianalyysien varianssitaulukot. 
Analyysien tavoitteena oli saada kumulatiiviseksi selitysasteeksi yli 80%. 
 
 











1 38,463 57,407 57,407 
2 27,384 40,872 98,279 
 











1 50,467 40,699 40,699 
2 45,755 36,899 77,599 
3 25,354 20,447 98,046 
 











1 67,085 53,242 53,242 
2 55,101 43,731 96,973 
 











1 53,657 42,250 42,250 
2 46,666 36,745 78,995 
3 21,489 16,920 95,915 
 











1 10,852 30,145 30,145 
2 6,472 17,977 48,121 
3 5,502 15,284 63,405 
4 4,358 12,105 75,509 
5 2,775 7,709 83,218 
 











1 5,351 29,727 29,727 
2 4,661 25,895 55,622 
3 3,917 21,759 77,381 


















1 36,524 54,513 54,513 
2 26,025 38,843 93,356 
 









1 63,003 50,809 50,809 
2 59,302 47,824 98,633 
 









1 64,345 51,067 51,067 
2 58,642 46,542 97,609 
 









1 59,489 46,842 46,842 
2 59,212 46,624 93,466 
 
  
LIITE 9 Pääkomponenttianalyysien perusteella piirretyt hajontakuvaajat komponenttien 
pistemäärien mukaan ja komponenttien latauskuvaajat. Erikseen hajontakuvaajiin 
merkittyjen näytteiden kumariinipitoisuudet löytyvät liitteestä 2. 
 


















Analyysit kumariinien intensiivisten vyöhykkeiden aaltolukualueiden mukaan. 
 
Monimuuttuja-analyyseihin käytetyt kumariinien intensiiviset absorptiovyöhykkeet 
Aaltolukualue (cm
-1














LIITE 10 Uutenäytteiden spektrivertailuja. 
 
 
 
  
 
 
 
  
 
 
 
  
 
 
 
 
